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Les matériaux cristallins ont été largement étudiés depuis la naissance de la  
mécanique quantique. Le système parfaitement ordonné permet de classer les fonctions 
d’onde correspondantes en ondes de Bloch.  Traduisant la périodicité du potentiel cristallin, 
ces états permis sont uniformément étendus le long de toute la structure [1]. 
En réalité, l’état cristallin est plutôt une exception qu’une règle. Dans la nature, le 
désordre existe à différents degrés : de la présence aléatoire de quelques impuretés dans un 
réseau hôte, à la génération intentionnelle de défauts dans les alliages et autres structures 
amorphes  [2]. La présence d’un désordre dans le milieu de propagation, brise la symétrie de 
translation du système ordonné et peut provoquer en conséquence le confinement spatial de 
certains états de Bloch dans une région finie de l’espace. Le nombre d’états localisés dans le 
milieu désordonné est autant grand que le taux du désordre est grand. Pour un désordre 
suffisamment important, tous les états de Bloch disparaissent donnant lieu à des états localisés 
dans des régions finies de l’espace. Initialement conducteur à l’ordre parfait, le matériau perd 
ses propriétés de conduction métalliques à partir d’un seuil critique de désordre et devient 
isolant. C’est la localisation d’Anderson [3].  
Le concept de la conductance dans les systèmes mésoscopiques a été introduit par 
D.J. Thouless [4]. Son approche basée sur l’aptitude de l’onde électronique à diffuser le long 
d’une structure désordonnée,  a constitué les genèses de la théorie d’échelle de la localisation 
qui a rigoureusement démontré le caractère localisé de tous les états permis dans les systèmes 
unidimensionnels aléatoires suffisamment désordonnés [5]. L’exception à cette règle est 
venue quelques années plus tard lorsqu’un phénomène de délocalisation dû à une corrélation 
du désordre à courte échelle est apparu dans des chaines linéaires de Polyanilline. Initialement 
proposé par P. Phillips, le modèle du dimère aléatoire qui consiste à disposer l’élément défaut 
par paires aléatoires (sans effets d’agrégats) dans une structure hôte a permis d’expliquer 
l’origine de la suppression de la localisation d’Anderson dans les systèmes unidimensionnels 
désordonnés [6]. L’apparition de résonances de transparence totale dans le spectre de 
transmission dans ces systèmes a suscité un immense intérêt. Ainsi avec l’apparition à des 
énergies particulières d’états étendus semblables aux états de Bloch (qui sont synonymes 
d’interférences constructives dans un ordre parfait), des propriétés de transmission métallique 
sont restaurées dans ces matériaux particulièrement désordonnés [7].  
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Cette  transition de phase entre états localisés et états délocalisés fera l’objet de cette 
thèse. Par analogie aux modèles électroniques de Kronig-Penney unidimensionnels (en 
distribution de Dirac ou à profiles rectangulaires), nous nous intéresserons de plus près au 
phénomène de la suppression de la localisation d’Anderson par corrélation du désordre à 
courte portée. Le processus de délocalisation par effet dimère est étendu à d’autres systèmes 
unidimensionnels équivalents [8,9]: la corde vibrante chargée en masse (et masse-ressort), les 
films photoniques et les nanotubes de carbone.   
Le chapitre 1 est une introduction aux généralités sur les systèmes électroniques 
unidimensionnels désordonnés. Un aperçu sur l’évolution des connaissances de base et de la  
théorie d’échelle de la localisation est évoqué. Dans le but de décrire le phénomène de 
délocalisation dans les systèmes unidimensionnels désordonnés par corrélation de désordre, 
l’effet dimère est introduit dans son contexte conventionnel de transmission diffusive.
Présenté dans le cadre du modèle électronique de Kronig-Penney et doté d’un potentiel sous 
forme de distribution de Dirac, les effets de la corrélation de désordre à courte portée sont 
examinés dans un système binaire aléatoire [10].   
Par analogie, le chapitre 2 est consacré à l’étude de la propagation des ondes 
mécaniques dans les systèmes unidimensionnels désordonnés. Les propriétés de transmission 
sont décrites dans le système classique d’une corde vibrante homogène, tendue sur laquelle 
est disposé à des positions régulières un désordre structural de masses. Ce système qui répond 
aux conceptions fondatrices de l’analogie acoustique des problèmes de la physique de la 
matière condensée, telles que conçues par J. Maynard [11], est approprié pour évoquer 
l’équivalence mécanique – électronique dans le modèle de Kronig-Penney à distribution de 
Dirac [10].  
Par ailleurs, en disposant d’un degré de liberté supplémentaire, notre étude permettra 
de revisiter l’effet dimère conventionnel [12] : Par l’insertion appropriée d’un ressort au 
niveau de chaque élément diffuseur (masse hôte et / ou défaut), nous tenterons de décrire les 
améliorations susceptibles d’apparaitre sur les réponses de la transmission dans la corde 
vibrante, lorsque celle-ci est soumise à des manipulations intentionnelles du désordre de 
masse et / ou de ressort. Une optimisation des performances de transmission des filtres 
mécaniques basée sur l’effet dimère conventionnel est ainsi présentée. Dans le même 
contexte, cette approche est appliquée au cas des alliages hôtes désordonnés [13].  
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Aussi, motivés par le phénomène de délocalisation par effet dimère dans les 
heterostructures électroniques [14], le chapitre 3 portera par analogie sur l’étude de la 
propagation des ondes électromagnétiques dans les structures stratifiées unidimensionnelles 
désordonnées. Se présentant en alternance régulière de couches diélectriques différentes, les 
cristaux photoniques sont appropriés pour reproduire la physique fondamentale du modèle 
électronique de Kronig-Penney à profil de potentiel rectangulaire [15,16].   
Conformément à la démarche précédente, le désordre est considéré pour des 
systèmes binaires de films photoniques [16]. Le désordre binaire est examiné dans son aspect 
conventionnel afin de démontrer en premier lieu la suppression de la localisation 
unidimensionnelle des photons par effet dimère [17]. Partant de motifs hôte et défaut à 
paramètres structuraux particuliers (vérifiant la condition de Bragg), le modèle du dimère 
aléatoire conventionnel est ensuite généralisé : un type supplémentaire de résonance dans les 
systèmes binaires est ainsi identifié dans le spectre de la transmission optique.  
Devant une telle diversité dans la nature des modes de transmission parfaite, 
l’originalité de cette partie consiste à l’application de la procédure d’alignement des 
différentes résonances sur un canal de transmission commun (conforme à celle établie dans 
les systèmes mécaniques). Par ajustement convenable des paramètres structuraux des motifs 
hôte et défaut, la nature des nouveaux modes résonants est décrite pour chaque configuration 
dimère optimisée. Afin de démontrer les effets d’une telle procédure sur la qualité de la 
résonance dimère conventionnelle, les régimes de transmission autour de ces résonances sont 
examinés [17] : Des améliorations conséquentes sur les réponses de la transmission à la 
résonance dimère sont enregistrées. La nature conventionnelle des modes résonants dimère est 
modifiée et des régimes de transmission balistique plus favorable à la propagation de l’onde y 
apparaissent. 
Le chapitre 4 examinera les propriétés de transport dans les nanotubes de carbone. 
Conçues à partir de l’enroulement de feuilles de graphène, ces structures quasi- 
unidimensionnelles peuvent être aussi bien métalliques que semi-conducturices [9,19]. Dopés 
à l’Azote (ou au Bore), ces structures répondent à ce désordre structural par la perte de canaux 
de transmission balistiques aux énergies caractéristiques des états défauts introduits par le 
dopant dans la structure de bandes du réseau hôte [20].  
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Dans le même contexte de corrélation de désordre à courte portée, nous examinons 
les propriétés de transport de structures tubulaires à co-dopage B et N : La  réponse de 
transmission est décrite en fonction de la distance séparatrice B-N. La considération de ce 
dopage simultané en B et N, nous permet d’étudier le dimère B-N et les monodomaines 
d’amas BN dont les propriétés de transport sont données en fonction de l’évolution spatiale du 
défaut monodomaine BN dans le réseau hôte. 
Une autre manipulation du désordre consiste à considérer le motif défaut nano-
domaine conforme au motif dimère conventionnel : Des pics de transmission intéressants 
apparaissent dans le profile de transmission lorsque deux monodomaines BN sont 
spatialement séparés dans la structure hôte.   
Comme perspective à cette partie, l’étude des propriétés de transport dans les 
nanotubes dopés aléatoirement par des motifs BN reste envisageable dans un proche avenir.  
Ceci reste tributaire des paramètres effectifs décrivant le potentiel généré par les atomes 
défauts [21]. 
      
 En résume , notre étude globale sur les propriétés de transmission des hamiltoniens 
unidimensionnels aléatoires a pour objectif principal la description des effets de la corrélation 
du désordre à courte portée par l’examen de procédés de manipulation du potentiel 
désordonné pouvant considérablement améliorer la qualité de la transmission à la résonance 
dimère conventionnelle. Dans ces systèmes particulièrement désordonnés, la transition de 
phase (état localisé - état étendu) est ainsi réexaminée dans un contexte de conditions de 
propagation plus favorables et des régimes de transmission à la résonance encore plus 
attrayants. L’ensemble des résultats obtenus sur les propriétés de transmission de ces 
hamiltoniens (mécaniques,  optiques et électroniques) unidimensionnels aléatoires à désordre 
corrélé est présenté dans la conclusion générale.  
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I. Introduction 
Peu après la découverte de la mécanique quantique, les physiciens ont commencé à 
l’appliquer aux électrons dans les solides. Ils se sont intéressés en premier lieu aux cristaux 
comportant peu de défauts structuraux dans lesquels, les électrons sont soumis en première 
approximation à un potentiel ayant la même périodicité de translation que le cristal.  Grace au 
théorème de Bloch [1], les états électroniques sont classés selon une structure de bandes, ce 
qui a permis d’expliquer le caractère isolant ou métallique de nombreux cristaux en fonction 
de l’appartenance ou pas du niveau de Fermi à la bande interdite [2]. Aussi à travers la théorie 
de Boltzmann, une approche semi-classique a été adoptée au transport électronique pour 
lequel les porteurs de charges sont analogues à des particules classiques subissant des 
collisions avec les défauts structuraux du cristal. Le transport dépendant des trois longueurs 
caractéristiques : la taille du système L, le libre parcours moyen  el  et la longueur d’onde de 
Fermi  Fλ définit trois régimes de transmission : isolant   lorsque el  < Fλ  <  L,  diffusif  si   
Fλ   < el   <  L  et  balistique  quand la condition Fλ   <  L  < el  est vérifiée[3]. 
L’absence de la périodicité est due à la présence de défauts dans la structure. 
Lorsqu’il y a peu de défauts dans le cristal, les paquets d’ondes électroniques peuvent être 
considérés entre deux collisions consécutives comme des particules classiques. Mais, ce n’est 
plus le cas lorsque la densité de défauts augmente : la nature ondulatoire de l’électron se 
manifeste sur des distances de propagation supérieures à la distance moyenne ( el ) entre 
défauts. Ces effets d’interférences quantiques perturbent la propagation du paquet d’ondes  et 
peuvent même arrêter totalement la propagation de l’onde électronique si le désordre est 
suffisamment important. La probabilité d’avoir un confinement d’électrons (dû au désordre) 
sur une distance caractéristique appelée longueur de localisation (notéeξ ), a été démontrée 
par Anderson en 1958 [4]. Depuis, la théorie du transport dans les systèmes électroniques 
désordonnés s’est développée sur la base de la théorie d’échelle de la localisation pour décrire 
la physique fondamentale de la propagation des ondes dans les structures aléatoires 
mésoscopiques [5,6].  
Chapitre 1 : Généralités sur les systèmes unidimensionnels aléatoires 
14
Ce chapitre reprend les approches de base établies dans le modèle d’Anderson, relatif 
au phénomène de la localisation dans les systèmes désordonnés. Nous discuterons l’évolution 
des notions fondamentales vers  la théorie d’échelle de la localisation et plus particulièrement 
vers le phénomène de la localisation dans les systèmes unidimensionnels (1D) désordonnés. 
Cependant, en présence de la corrélation à courte portée, le modèle du dimère aléatoire a 
constitué une exception à la règle déjà établie par la théorie d’échelle de la localisation. Les 
notions fondatrices de l’effet dimère sont décrites aussi bien dans le cadre d’une approche de 
liaisons fortes que celle du modèle de Kronig-Penney. Les propriétés de transmission 
conventionnelle sont ainsi présentées. 
   
II. Le phénomène de la localisation dans les systèmes désordonnés 
2.1 La localisation d’Anderson   
La caractérisation des propriétés d’un matériau idéalement ordonné est relativement 
simple grâce à la présence d’une symétrie de translation à longue portée. Les objets 
quantiques  sont des ondes de Bloch pouvant se déplacer librement, sans restriction dans toute 
structure ordonnée. Or en réalité, un système idéalement ordonné ne peut exister. Il se trouve 
que des distorsions apparaissent dans la structure ordonnée par la présence d’impuretés, de 
dislocations, de lacunes  ou de défauts. Pour autant que la concentration de ces éléments reste 
faible, le principe de développement de la symétrie de translation reste aussi valable dans le 
cadre de la théorie des faibles perturbations (approximation du potentiel cohérent) [7]. Par 
contre, dès que la concentration de ces perturbations devient importante, il n’est plus question 
d’aborder l’aspect perturbation de la symétrie de translation.  Une nouvelle approche pour les 
systèmes désordonnés est donc nécessaire [4].   
En partant d’un cristal idéal, les modèles de désordre peuvent être construits de 
façons différentes. Les systèmes amorphes et verres peuvent être obtenus à partir de la 
relaxation des paramètres de la structure (désordre spatial) tandis que les alliages sont obtenus 
à partir de la distribution aléatoire de plusieurs types d’atomes sur un réseau (désordre 
compositionnel). Le désordre structural est synonyme aux deux types de désordre  ( spatial et 
compositionnel )  (Voir Fig. I.1). 
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Fig. I.1 Types de désordre dans un système unidimensionnel 
La localisation d’Anderson est un phénomène de propagation caractérisé par la 
présence d’un désordre statique (régime stationnaire) . En 1958, Anderson  a montré  dans 
son papier original intitulé : Absence of diffusion in certain random lattices,  que dans le cas 
d’un potentiel suffisamment désordonné, les états électroniques relatifs à l’hamiltonien mono 
électronique  stationnaire correspondant, ne pouvaient se propager le long de la structure 
désordonnée. Les fonctions propres étant confinées sur des régions finies de l’espace, la 
résistance augmente exponentiellement en fonction de la longueur du système [4]. 
A une ou à plusieurs dimensions,  ce modèle est construit essentiellement sur une 
approche de la théorie électronique des liaisons fortes: Sur la base des états propres i
relatifs aux états électroniques dans chaque atome (i), le hamiltonien  du système mono 
électronique s’écrit  

+=
ji
ij
i
i jiUiiH
,
ˆ ε      (I.1) 
où iε  ,  jUiU ij =   représentent  l’énergie du site i  et le terme de recouvrement entre 
sites voisins  i  et j  respectivement. U étant le potentiel d’interaction entre atomes. Dans 
le système étudié (à symétrie spatiale cubique), un couplage constant entre premiers plus 
proches voisins est considéré. Les énergies de sites iε  sont réparties aléatoirement suivant 
une distribution rectangulaire de largeur W  tel que  -W/2< iε  < +W/2.  
Désordre spatial (topologique) 
Désordre compositionnel (type alliage) 
Désordre structural  
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Dans un cristal parfait, le théorème de Bloch permet de montrer que les  états 
électroniques permis (qui reproduisent la périodicité du potentiel) sont étendus. Or dans le cas 
de systèmes désordonnés, ces états restent étendus en présence d’un faible désordre. La 
propagation de ces ondes prend un caractère diffusif conformément à la théorie de Bloch-
Boltzmann dans les matériaux [2,3] (Figs I. 2 (a) et (b)). 
          Fig. I. 2(a)  Etat propre de Bloch [8 ] 
              Fig. I. 2(b) Etat propre dans un système faiblement désordonné [8 ] 
Par contre, ceci n’est plus valable dans un système fortement désordonné. Anderson 
a montré qu’en présence d’un désordre suffisamment fort, les états électroniques deviennent 
localisés et présentent en conséquence une propagation limitée dans l’espace [5]. 
Contrairement aux considérations précédentes (pour lesquelles une onde dans un milieu 
désordonné était vue comme une onde de Bloch ayant perdu sa cohérence spatiale sur des 
longueurs de l’ordre du libre parcours moyen), ces états propres ont une probabilité de 
présence importante dans une région finie de l’espace. La fonction enveloppe décroit 
exponentiellement à partir de certaines positions et devient négligeable au delà d’une 
longueur caractéristiqueξ , appelée longueur de localisation (Fig. I. 2(c)). Dans ces 
conditions, la fonction enveloppe s’écrit : 
ξ
0
)(
rr
erf
−
−
∝       (I.2) 
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Fig. I. 2(c) Etat propre dans un système suffisamment désordonné. La fonction enveloppe est 
confinée dans une région finie de l’espace [8] 
L’état électronique est d’autant plus localisé que ξ  est petit. Ne pouvant surmonter  
les fluctuations aléatoires du potentiel désordonné et son incohérence spatiale, l’onde 
électronique se confine totalement sur une région finie de l’espace.  Le caractère étendu ou 
localisé de l’onde dépend de trois paramètres principaux : La dimension spatiale du système, 
l’énergie de la particule iε  et le taux de désordre W.  Connaissant  la nature de l’onde 
électronique dans les deux cas limites de l’ordre parfait et du désordre total, il est devenu 
intéressant de décrire les caractéristiques des ondes dans une situation intermédiaire. La 
nature des états se retrouvant affectée en passant d’un état localisé à un état étendu  a permis 
l’émergence d’une conduction minimale minσ  au front de mobilité.  La présence d’états 
délocalisés dans cette zone à désordre intermédiaire est synonyme d’une transition de phase 
métal-isolant [9]. (Fig. I. 3) 
Fig. I. 3. Schéma représentant la notion de front de mobilité [9,10].  
Apparition de la discontinuité dans la conductance à l’énergie critique E=Ec
	
 (T=0) 


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Dans les systèmes 3D [10], la conductance minimale 








≈
a
eD 1
3
1 2
2
3
min
pi
σ       (I.3) 
est définie via un paramètre a représentant une longueur microscopique, proche de l’inverse 
du vecteur d’onde de Fermi (
1−
≈
f
ka ). Quant aux systèmes bidimensionnels (2d) [10] , 
l’observation intéressante a abouti  un  seuil de mobilité universel: 
0
2
min 1.0 G
D
≈σ                    (I.4) 

2
0
e
G =  est le quantum de conductance tandis que   est la constante de Planck et e 
représente la charge de l’électron. 
Fig. I. 4 Schéma représentant les seuils de mobilité [8]  
Dans les systèmes tridimensionnels (3d), un taux de désordre critique 3.16=
c
W  a 
été obtenu : Lorsque
c
WW < , états localisée et états étendus coexistent. Sur le spectre de la 
densité d’états, ces états sont séparés par des seuils de mobilités: Les états de bords de bande 
étant localisés et les états du centre de la bande étendus. Quand W augmente, les bords de 
bandes se rapprochent vers le centre de la bande et l’atteignent pour 
c
WW = . Au delà, tous 
les états deviennent localisés. La notion de seuil de mobilité a été introduite par N.F. Mott [9] 
pour mieux comprendre la transition métal-isolant, telle que observée dans certains semi-
conducteurs dopés désordonnés par le changement de la concentration du dopant. Le niveau 
de Fermi peut franchir le seuil de mobilité, d’où la transition de phase. 
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 2.2 La théorie d’échelle de la localisation d’Anderson  
Le concept de la conductance dans les systèmes mésoscopiques désordonnés a été 
introduit par Thouless [10]. En disposant plusieurs sous-systèmes différents en série, l’idée 
consistait à définir la conductance comme étant la réponse globale à la susceptibilité des 
énergies propres à changer en fonction de la variation des conditions de continuité à travers 
ces portions successives [10,11] : les états propres résultant dans une série de deux sous 
systèmes successifs dépendent non seulement de la nature de l’état dans chaque sous système 
mais aussi des conditions de continuité d’un élément à un autre (Figs. I.5 et I.6).  
Fig. I. 5.  La conductance selon les considérations de Thouless : E∆  est la largeur du niveau 
électronique  et Wδ  est l’espacement énergétique moyen entre niveaux d’énergies à 
l’interface [11] 
Dans l’approche de Thouless, la conductance est décrite à partir le nombre de 
Thouless proportionnel au rapport 
W
E
δ
∆
, où E∆  est la largeur du niveau électronique relative 
au temps de transmission dans la sous structure et Wδ  est l’espacement énergétique moyen 
entre niveaux d’énergies [11]: En particulier, si E∆  est faible par rapport à Wδ , l’état propre 
de la structure est plutôt localisé dans son élément d’origine. Etant insensible aux conditions 
aux limites de la structure globale,  la conductance est dans ce cas là exponentiellement 
faible. Par ailleurs, si Wδ  est négligeable, une situation tendant vers l’ordre est ainsi 
obtenue : l’état propre correspondant aux échantillons en série, se retrouve en conséquence 
étendu et projeté sur la base de chaque échantillon et l’aptitude à conduire devient importante. 
Ainsi, la susceptibilité  des niveaux d’énergie aux changements des conditions aux limites 
d’un échantillon à un autre, apparait comme étant le seul paramètre pouvant contrôler la 
W 
τ∆=∆
E
Sous système 1   Sous système 2 
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nature des états propres pouvant diffuser dans ces systèmes désordonnés. En introduisant la 
conductance g (sans dimension), Thouless montra que cette grandeur est mesurable sur des 
systèmes à longueurs finies. La conductance mésoscopique est directement exprimée par  le  
nombre de Thouless via :  
dN
dE
E
W
E
GGg
∆
=
∆
∝= δ0/          (I.5)  
reliant ainsi la nature locale de l’état quasi-lié (à travers E∆ ) et la granularité du spectre par le 
rapport 
dN
dE  dans chaque échantillon. N représentant le nombre d’atome dans 
l’échantillon. 
  
En 1979, Abrahams et al. [12] ont développé la théorie d’échelle de la localisation, 
basée essentiellement sur les considérations de Thouless [11]. Le problème consistait à 
décrire la variation de la conductance en fonction de la taille du système et de sa dimension 
linéaire pour décrire comment )(bLg  dépend de )(Lg  lorsque la longueur du système passe 
de L à bL où b est le facteur d’échelle. Abrahams et al. [12] ont proposé une fonction )(bLg
dépendant uniquement de )(Lg  et du facteur d’échelle b, telle que  
)](,[()( LgbfbLg =      (I.6) 
où f  est une fonction universelle, dépendant uniquement de la dimension du système 
considéré.  Cette équation, peut également être exprimée d’une manière différentielle en 
posant :  ε+= 1b  où ε  est un paramètre faible devant l’unité. 
Fig. I. 6  Le principe de base de la théorie d’échelle de la localisation : la variation de la conductance 
en fonction de la longueur d’un système désordonné.
M
M
L+ L
M
M
L
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La théorie d’échelle est valable pour une propagation diffusive des électrons (L > le
où le est le libre parcours moyen). L’idée est que le changement de désordre effectif dans un 
système lorsque ce dernier devient plus grand, dépend de sa valeur précédente. La seule 
mesure de ce désordre effectif provient de la conductance sans dimension g. La fonction 
d’échelle )(gβ  est définie par: 
)]([
)(
]/)([
ln
)(ln 1 Lg
Lg
bbgf
Ld
Lgd b β=∂∂= =    (I.8) 
En supposant la fonction )]([ Lgβ  continue et monotone, son comportement 
qualitatif est déduit par extrapolation, à partir des réponses asymptotiques de la conductance g
dans les structures métallique et isolante: Si le système est faiblement désordonné, les lois 
d’addition des conductances dans le régime métallique (loi d’Ohm) restent valables. La 
conductance varie en loi de puissance
2−dL . En conséquence : 
2)( −= dgβ      (I.9) 
Par contre, dans le cas des isolants, avec la décroissance exponentielle de g, (
ξ
L
eg
−
∝ où ξ
est la longueur de localisation), la fonction d’échelle s’écrit : 
)ln()( gg =β      (I.10) 
Conformément à ces considérations, la fonction d’échelle )(gβ  est représentée sur Fig. I. 7 
Fig. I. 7  Représentation schématique de la fonction d’échelle )(gβ . L’apparition de la dimension 
critique d*=2 au delà de laquelle la transition métal-isolant se produit à g =gc. Les systèmes 1D sont 
localisés (<0) [12] 
))(ln(
))(ln(
Ld
gd
=β
)ln(
c
g
)ln(g
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L’étude de la fonction d’échelle β  a permis de mettre en évidence l’existence d’une 
dimension critique d* = 2  au-delà de laquelle la transition de phase métal-isolant est réalisée. 
En effet, conformément à Fig. I. 7,  la situation ( 0<β ) correspond à la décroissance de la 
conductance en fonction de la taille du système et à la présence uniquement d’états localisés 
dans toutes les structures désordonnées 1D et 2D. La théorie d’échelle de la localisation à un 
seul paramètre g a ainsi présenté des arguments pour décrire les propriétés de transmission 
dans les systèmes désordonnés. En se basant sur l’approche de Landauer dans la description 
de la conductance à partir des propriétés de la transmission des ondes [13], d’autres travaux 
ont appuyé les résultats universels de la théorie d’échelle de la localisation d’Anderson à un 
paramètre (g) dans les systèmes désordonnés 1D. [14]. 
III. La suppression de la localisation d’Anderson dans les systèmes 
unidimensionnels par effet dimère 
Synonyme d’interférences destructives, le désordre est à l’origine du phénomène de 
la localisation. La localisation d’Anderson, telle introduite dans le cadre de l’approximation 
des liaisons fortes, prédit à travers la théorie d’échelle de la localisation l’absence du régime 
de transmission métallique dans les systèmes unidimensionnels suffisamment longs et 
désordonnés.  Or en présence de corrélation de désordre, des interférences constructives 
peuvent apparaitre. Cette violation des règles établies par la théorie d’échelle de la 
localisation est présentée à travers le modèle du dimère aléatoire  dans les cadres respectifs de 
la théorie des  liaisons fortes et du modèle de Kronig-Penney [15-21]. Une simulation 
numérique pour le dernier cas permettra de reproduire les réponses de transmission 
conventionnelles dans le modèle du dimère aléatoire [21].  
1. Modèle des liaisons fortes  
L’alliage binaire est le système le plus simple pouvant décrire les effets du désordre 
[15]. Partant du modèle des liaisons fortes, la propagation des ondes a été décrite dans le cas 
d’un système binaire pour lequel les énergies de site 
A
ε  et 
B
ε  sont réparties aléatoirement sur 
l’ensemble des sites du réseau. La fonction de distribution correspondante est donnée par : 
( ) )()(
BAA
ccP εεδεεδε −+−=
B
    (I.11) 
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où cA et cB=1-cA représentent les concentration des éléments A et B respectivement. Le  
symbole δ  décrit la distribution delta de Dirac.   
Dans le modèle des liaisons fortes à interactions entre premiers plus proches voisins, 
l’équation de Schrödinger (Eq. I.1) est donnée par l’équation aux différences finies :  
0)( 11,11, =−−− −−++ iiiiiiii cUcUcE ε     (I.12) 
où  ci et ci+1 sont les amplitudes de la décomposition de l’onde électronique sur les sites i et 
i+1 respectivement tandis que Ui,j = >< jUi représente le terme d’interaction entre les états i 
et j. U étant le potentiel d’interaction. Cette équation se présente aussi sous la  forme 
matricielle: 








=








−
+
1
1
i
i
i
i
i
c
c
P
c
c
           (I.13) 
        où   










−
−
=
+
−
+
01
1,
1,
1, ii
ii
ii
i
i U
U
U
E
P
ε
         (I.14) 
est la matrice de passage qui relie les amplitudes des sites voisins  i-1, i et i+1
respectivement.  
Dans une série de travaux initiée par le papier original de D.H. Dunlap et al., un 
modèle non conformiste au point de vue d’Anderson sur la propagation des ondes 
électroniques dans les systèmes 1D désordonnés a été proposé [16,17] : En faisant apparaitre 
le défaut par paires aléatoires dans toute la structure hôte,  une corrélation à courte portée est 
ainsi imposée au désordre donnant lieu au modèle du dimère aléatoire. 
Pour déterminer les réponses de localisation dans ce modèle, il était instructif 
d’analyser les propriétés de réflexion à travers ce défaut, telles que établies dans le cadre de la 
théorie des liaisons fortes [17]: En plaçant un défaut dimère aux sites d’indices n = -1, 0 sur 
une chaine linéaire infinie, les conditions aux limites autour du motif permettent d’écrire :  
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kn étant le vecteur d’onde sur chaque cellule d’indice n. En considérant une interaction avec 
seulement les premiers plus proches voisins ( 1,1, −+ == iiii UUU ),les amplitudes de 
transmission   et de réflexion r sont obtenues de l’application des conditions de continuité à 
travers le motif défaut dimère:  
UUerc ik /)(10 +=+= −ετ            (I.16) 
         avec   
BA
εεε −=
−
             (I.17) 
Le coefficient de réflexion  peut être déterminé à partir de la relation  
2222
22
2
))sin(2())cos(2(
))cos(2(
kUkU
kU
rR
++
+
==
−−
−−
εε
εε
   (I.18) 
En conséquence, la  transparence totale du dimère défaut est obtenue lorsque : 
0)cos(2 =+
−
kUε  => )cos(2 kUAb += εε     (I.19) 
L’appartenance de l’énergie de site 
B
ε  à la bande permise du réseau hôte (A) (Eq. (I.19)),  
montre l’existence d’un vecteur d’onde particulier k0 (vérifiant )2/(cos
1
0 Uk AB εε −=
− ) pour 
lequel le motif dimère est totalement transparent. 
Par ailleurs,  pour un tel défaut (noté d), la matrice de passage du dimère Pd(E) se présente en 
fonction de celle du défaut  PB(E) sous la forme:  
2
2
01
1
)()(








−
−
== U
E
EPEP
B
Bd
ε
    (I.20) 
A un signe près, celle-ci est équivalente à la matrice identité: 
Pd (E ) = -I lorsque   E = B      (I.21)  
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L’équation (I.18) présente aussi un autre cas de transparence  si .0=
−
ε  Correspondant à une 
situation similaire à celle d’un ordre parfait ( BA εε = ), les matrices de passage relatives aux 
éléments hôte et défaut deviennent équivalentes:  
PB (E) = PA (E)             (I. 22) 
Partant de ces deux cas possibles (Eqs. I .21 et I. 22), la condition de transparence du  
motif défaut dimère, a été démontrée par H-L Wu et al. dans le cadre exclusif de 
l’approximation des liaisons fortes et puis généralisée à d’autres types de corrélations de 
désordre binaires. La condition généralisée des résonances est donnée par :   
IEPEP
Ad 21
)()( ηη +=                  (I. 23) 
où 
1
η  et 
2
η  sont deux constantes numériques [17]. Partant de cette idée de décomposition sur 
l’ensemble des résonances probables, X.Q. Huang et al. ont obtenu analytiquement des 
expressions universelles représentant les énergies de résonance correspondant à des défauts 
présentant des symétries internes [18]. Les fonctions enveloppes pour des systèmes 
apériodiques et autres aléatoires à désordre corrélé ont ainsi été décrites et utilisées comme 
critère de (dé)localisation dans ces structures 1D particulièrement désordonnés [18,19]. 
2. Modèle électronique de Kronig-Penney  
Le modèle de Kronig-Penny est une autre approche mathématique permettant de 
déterminer la structure de bandes d’énergie dans un profil de potentiel periodique. Etabli sur 
une base de fonctions d’ondes planes, ce modèle exprime la reproduction periodique des 
conditions de continuité telles définies sur une cellule élémentaire. Une alternance de bandes 
permises et de bandes interdites est ainsi obtenue [20]. (voir Annexe I.) 
L’objectif de cette section consiste à définir la condition de la suppression de la 
localisation d’Anderson dans les systèmes unidimensionnels par la corrélation du désordre 
binaire à courte portée  (effet dimère) dans le modèle de Kronig-Penney. Dans cette partie, 
nous reproduisons l’approche conventionnelle de l’effet dimère telle étudiée numériquement 
par E. Sanchez et al. [21].  
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a -Etude de la propagation des ondes électroniques dans un système binaire 
désordonné : L’effet dimère conventionnel 
Considérons un électron de vecteur d’onde k se déplaçant dans une chaîne linéaire 
1D ordonnée. Le réseau hôte dont la cellule unité (désignée par (A)) est de symétrie de 
translation de période d :  
Dans ce système ordonné, le potentiel diffuseur est défini par une série de distribution delta 
de Dirac : 
)()( n
n
n xxxV −= δλ       (I. 24) 
où  le paramètre 
An
λλ =  constitue l’intensité du pic, tandis que ndx
n
= représente les sites 
réguliers du réseau. Pour ce système totalement ordonné, le motif (caractérisé par 
A
λ et d) 
définit l’équation caractéristique du modèle de Kronig-Penney  relative au motif (A). Celle-ci  
est décrite par : 
)sin(
2
)cos()( kd
k
kdk A
A
λ
κ +=     (I. 25) 
où )(kAκ   traduit la relation de dispersion correspondante (voir Annexe I.). Ce modèle est 
une limite du modèle conventionnel de Kronig-Penney à barrières rectangulaires lorsque les 
épaisseurs sont considérées nulles [20]  
  
x1                  x2      x3               x4              x5              x6               x7  ……………..  x N-1             xN
A                  A       A              A              A            A               A  …………..     A             A
k0 kN
tN
1 
 rN
k4 
A4
B4
Fig. I.7(a) Représentation schématique du modèle de Kronig-Penney à distribution delta de Dirac 
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Les paramètres structuraux de la cellule conditionnent l’alternance des bandes permises et 
interdites dans la structure de bandes. La bande permise (interdite) est obtenue 
lorsque 1)( <kAκ . ( 1)( >kAκ ) tandis que la condition 1)( ±=kAκ  délimite les bords de 
bandes correspondantes.   
Pour rendre compte d’un désordre structural, considérons l’alliage binaire 
désordonné (AB), construit à partir l’introduction dans le réseau hôte (A) d’un nombre fini 
d’éléments (B), défauts dont l’intensité du pic est
B
λ , préservant la même périodicité d. Le 
désordre dans ce système binaire aléatoire peut être considéré selon deux configurations 
différentes :  
•  Le désordre binaire non corrélé est obtenu lorsque l’élément B est généré de manière 
totalement aléatoire sur le réseau hôte : 
ABAABAB……BA 
• Le désordre binaire corrélé à courte portée (ou le modèle du dimère aléatoire) consiste 
à disposer l’élément B par paires aléatoires (sans effet d’agrégats) dans le sous-réseau 
hôte : 
BBAAABB …..AAA 
x1                  x2      x3               x4              x5              x6               x7  ……………..  x N-1             xN
 A                   B      A               A               B             A             B …………..            B              A
k0 kN
tN
1 
 rN
k4
   A4
B4
Fig. I.7(b) : Représentation schématique du désordre binaire non corrélé
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1. Diffusion à travers un défaut dimère  
Soit un électron de vecteur d’onde k appartenant à une bande permise du réseau hôte 
(A). Dans ce cas, l’équation caractéristique du modèle de Kronig-Penney (Eq. I.25) doit 
vérifier :  
1)sin(
2
)cos( ≤+ kd
k
kd A
λ
     (I.26) 
A partir de l’équation de Schrödinger mono-électronique correspondante de potentiel V(x),  
( ) ( ) ( )xExndx
dx
d
n
n
ψψδλ =






−+−
2
2
         (I.27) 
les conditions de continuité de la fonction d’onde )(xψ et de sa dérivée )(xψ ′  d’un site à un 
autre permettent de mettre en évidence la formule de Poincaré [21,23] (Voir Annexe I.2). 
Apparaissant sous une forme tri-récursive : 
)()(2)( 11 xxx nnnn −+ −= ψψκψ     ⇔   
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   (I.28) 
l’évolution spatiale de l’onde électronique à travers les sites du réseau peut ainsi être décrite.   
x1                  x2       x3               x4               x5              x6                x7  ……………..  x N-1             xN
 B                    B        A                A                A             B              B  …………..             A               A
k0 kN
tN
1 
 rN
k4
A4
B4
Fig. 7(c). Représentation schématique du désordre binaire corrélé à courte portée
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Dans le cas de la présence d’un motif dimère défaut (BB), situé sur deux sites successifs m et 
m+1::  
	



+=
=
ailleurs               
1,
A
B
n
mmnsi
λ
λλ      (I.29) 
l’application consécutive de la formule de Poincaré sur les trois sites successifs: n = m-1, m, 
m+1 et l’élimination des termes 
m
ψ et 
1+mψ relatifs à la position du motif dimère, aboutissent 
à l’expression : 
2
2
1
2
2
)2(1()]2()2((22[
−−+ −+++=− mBmABBAm ψκψκκκκψ    (I.30) 
A un signe près (dû au terme de déphasage de pi ), cette équation devient équivalente à celle 
d’une structure ordonnée (Eq. I. 28), indépendante de la présence du défaut dimère (situé sur 
les sites n = m, m+1) lorsque la condition de la transparence conventionnelle : 
  0)( =EBκ       (I.31) 
est vérifiée. Par ailleurs, sachant que pour un motif dimère, la matrice de passage s’écrit : 
2
01
12

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
−
=
B
d
P
κ
      (I.32) 
celle-ci se réduit à un signe prés, à la matrice identité I: 
IP
d
−=








−
=
2
01
10
     (I.33) 
Dans une représentation de produits successifs de matrices de passage,  le défaut dimère est 
décrit par une matrice neutre. De ce fait, la condition conventionnelle  
0)(et1)( =≤ rBrA kk κκ       (I.34) 
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suffit pour  réaliser une situation de transparence du défaut dans toute la structure, donnant 
lieu  à un système désordonné dont la configuration est similaire (mais pas identique) à celle 
d’un système ordonné [16-19, 21]. 
2. Diffusion sur un réseau d’alliage binaire. 
Dans cette section, nous nous intéressons à travers une simulation numérique à 
l’étude de la transmission d’une onde électronique d’énergie incidente E sur un système 1D 
de longueur L. Nous envisageons de résoudre l’équation de Schrödinger  (Eq. I.27)  et de 
décrire des propriétés de transmission  pour un alliage binaire, dont la fonction de distribution 
est donnée par :   
)()1()()(
BnAAnAn
ccP λλδλλδλ −−+−=    (I.35) 
où 
BA
et λλ  représentent les intensités de pics des cellules hôte et défaut respectivement. Les 
défauts B apparaissent dans la chaîne avec la concentration
AB
cc −=1 . 
A
c  étant la 
concentration  des éléments hôtes. 
Conformément au papier de E. Sachez et al.[21], les deux types du désordre binaires 
aléatoires sont considérés. L’effet dimère est examiné dans le but de montrer l’apport de la 
corrélation du désordre à courte portée sur les propriétés de transmission des systèmes 
binaires non corrélés. Le système d’unités ( 1
2
2
=
m

) a été considéré. Les énergies sont 
données en eV et les distance en Å. 
Le système physique étudié contient  N = 10 000  éléments diffuseurs espacés d’un 
pas de réseau unité (d = 1). Les cellules hôte et défauts sont caractérisés par  1=Α 0.λ et  
 1.= 5Bλ respectivement alors que cB = 0.20. En utilisant le formalisme de la matrice de 
transfert, les réponses statistiques moyennes du coefficient de  transmission  < T >  et de la 
longueur de localisation  <ξ >  (à travers la définition du coefficient de Lyapunov réduit  
)(log
2
1
T
L
−=ξ ) sont déterminées sur un nombre suffisamment grand de configurations 
équivalentes au même désordre [22]. Dans notre travail, le nombre maximum de 
configurations est déterminé par la condition de tolérance suivante : 
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     (I.36) 
où ><
n
T définit la valeur moyenne du coefficient de transmission à la neme itération. 
La figure I.8(a), montre le comportement du coefficient de transmission moyen 
<T(E)> en fonction de l’énergie incidente E  pour les désordres binaires corrélé et non 
corrélé. En tant que source d’interférences destructives sur l’onde incidente, l’effet du 
désordre non corrélé apparait à travers les faibles transmissions enregistrées sur l’ensemble 
du domaine d’énergie considéré. Le désordre non corrélé présent dans la structure (N = 10 
000 et cB = 0.20) est suffisamment contraignant pour la propagation des ondes électroniques. 
Tous les états sont localisés  (
)(
1
E
L
ξ< ) (voir Fig. I. 8(b).) 
D’autre part, la présence de la corrélation dans le désordre binaire à courte portée, 
provoque l’apparition d’une mini-bande d’états délocalisés )1
)(
( <
E
L
ξ  autour de l’énergie 
de résonance  Er = 3.7626 dont la transmission moyenne  <T(Er)>  1. Au fur et à mesure 
que l’énergie incidente s’éloigne de la résonance, l’onde incidente se retrouve affectée par le  
désordre jusqu’à atteindre des transmissions quasi insignifiants aux bords de la mini-bande. A 
la résonance, l’état le plus étendu est obtenu ( 410.5
)(
−
≈
rE
L
ξ ) 
L’énergie de résonance  Er qui  vérifie la condition de résonance conventionnelle (Eq. I.34): 
Br
r
rB
E
E
E λκ
2)tan(
0)(
−
=⇔=      (I.37) 
est une grandeur intrinsèque au motif défaut  B.  De ce fait,  la variation du taux du désordre, 
(la taille du système N  et / ou la concentration des défauts cB), n’influe que sur l’allure de la 
courbe de transmission autour de la résonance Er. Comme indiqué sur Fig. I.9, l’augmentation 
du taux du désordre provoque plus de contraintes à la propagation de l’onde électronique au 
delà du domaine avoisinant l’énergie de résonance Er, présentant des profils de transmission 
de plus en plus fins. La localisation d’Anderson  est ainsi accentuée en dehors de la résonance 
avec des modes de transmission plus localisés. 
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(a) (b) 
Fig. I.8  Réponses moyennes de la transmission et du coefficient de Lyapunov réduit pour les deux 
cas du désordre binaires : corrélé (noir) et non corrélé (rouge) [21] 
(a) (b) 
Fig. I.9  Réponses moyennes de la transmission (a) et du coefficient de Lyapunov réduit (b) pour deux 
concentrations différentes : cB = 0,20 (noir) et cB = 0,40 (rouge) du désordre binaire corrélé [21]. 
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Le comportement de l’onde incidente le long du milieu de propagation est aussi 
décrit à partir de la résistance de Landauer (mesurée en unité (1/G0)) [13,23,24]:  
)(
)(1
)(
)(
)(
ET
ET
ET
ER
E
−
==ρ      (I.38) 
Définie à partir des réponses de la transmission, celle-ci permet aussi de traduire les effets de 
la diffusion de l’onde électronique à travers le milieu de propagation. A la résonance dimère, 
le milieu devient faiblement résistif ( 4dim 10)(
−
≈rer Eρ ). Pour les paramètres utilisés, ceci 
correspond à )(10)( 11
dim
ErE
ncrer
ρρ −≈ . L’indice nc correspond au cas du désordre binaire 
non corrélé (voir courbe rouge Fig. I.10). 
Fig. I.10  Réponses moyennes de la résistance de Landauer pour les deux cas du désordre binaires 
corrélé cρ (noir) et ncρ non corrélé (rouge) [21]. 
Dans le but de consolider la nature étendue de l’état propre résonant, rappelons que le 
comportement du coefficient de transmission <T(N)> en fonction de la taille du système 
(mesurée en nombre totale de défauts N) permet de décrire qualitativement la fonction 
enveloppe de l’onde électronique.  A la résonance  (Er = 3.7626), la fonction enveloppe prend 
l’allure d’une fonction périodique à amplitude uniforme, similaire à celle d’une onde de 
Bloch (Fig. I. 11). La transparence de motif dimère dans toute la structure, reproduit une 
situation semblable (mais pas identique) à celle d’un ordre parfait (à un signe près dans      
Eq. I. 30). Le caractère diffusif de l’onde électronique est ainsi reproduit dans ces systèmes 
particulièrement désordonnés.
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Fig. I.11.Réponse moyenne de la fonction enveloppe à la résonance dimère conventionnelle                
(Er = 3.7626). 
Ce comportement périodique semblable à celui d’une onde de Bloch se reflète aussi 
sur la réponse moyenne de la résistance en fonction de la taille du système < )(Nρ >. On note 
qu’à l’énergie de la résonance, la résistance est assez sensible à la variation de la taille du 
système. La résistance va de la faible valeur maximale 07.0
max
=ρ  ( dépendant de l’intensité 
du motif hôte Aλ ) et peut atteindre des valeurs minimales singulières allant 
jusqu’à
7
min
100.1 −≈ρ ,  sur des longueurs régulières.  
Fig. I.12. Réponse moyenne de la résistance de Landauer en fonction de la taille du système à la 
résonance dimère conventionnelle (Er = 3.7626) 
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Des modes similaires à ceux de Bloch peuvent ainsi caractériser ces systèmes 
particulièrement désordonnés à la résonance de transparence du motif dimère . Pour des 
longueurs de systèmes particulières, le dispositif devient tellement conducteur que la 
transmission est susceptible de se produire de manière  quasi-balistique.  
III. Conclusion  
Un aperçu historique sur l’évolution des notions fondamentales des propriétés de 
transmission dans les systèmes désordonnés a été présenté. En se basant sur la théorie 
d’échelle de la localisation à un paramètre (la conductance sans dimension g), il a été postulé 
que dans la limite thermodynamique, tous les modes de transmission 1D sont localisés.  
Or avec l’apparition de mini-bandes d’états délocalisés dans le modèle du dimère 
aléatoire, des états étendus sont restaurés autour de résonances dont les énergies sont  
caractéristiques aux situations de transparence du motif dimère défaut considéré. A la 
résonance dimère, des états semblables aux ondes de Bloch sont ainsi obtenus. 
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Par analogie au modèle électronique de Kronig-Penney à distribution de Dirac, la 
propagation des ondes mécaniques dans les systèmes unidimensionnels aléatoires à désordre 
corrélé est examinée dans ce chapitre. Les propriétés de transmission par effet dimère sont 
décrites dans un système classique d’une corde vibrante homogène, uniformément tendue sur 
laquelle est disposé à des positions régulières un désordre corrélé de masses.  
L’insertion appropriée d’un ressort au niveau de chaque élément diffuseur (masse 
hôte et / ou masse défaut), nous permettra de décrire les améliorations susceptibles 
d’apparaitre sur les réponses de la transmission - à la résonance dimère conventionnelle -  
lorsque la corde vibrante est soumise à des manipulations intentionnelles du désordre de 
masse et / ou de ressort : Une optimisation des performances de transmission des filtres 
mécaniques basée sur l’effet dimère balistique est présentée. La même approche est appliquée 
aux structures à alliages hôtes désordonnés.  
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I. Introduction 
La propagation et la dispersion des ondes dans les milieux ordonnés ont été 
largement étudiées depuis les travaux de Brillouin dans le milieu du 20
e
 siècle [1]. A partir du 
théorème de Bloch [2], l’analyse des relations de dispersion obtenues sur les cristaux 
électroniques, a montré la formation d’une structure de bandes d’énergie pour laquelle bandes 
permises et interdites sont alternées dans le spectre de transmission. La résolution de 
l’équation de Schrödinger nécessite aussi une approche ondulatoire, semblable. Ainsi 
l’équivalence classique permet d’approcher le problème théorique de la mécanique quantique 
en fournissant un moyen supplémentaire, macroscopique - et parfois - expérimental pour 
observer et mieux comprendre le phénomène physique considéré. 
L’analogie classique établie sur les phénomènes mésoscopiques quantiques provient 
des travaux  de S. He et J.D. Maynard [3,4] : En reproduisant du mieux possible la physique 
mésoscopique fondamentale sur une échelle macroscopique, des systèmes équivalents 
peuvent  être élaborés. La main mise sur les paramètres intrinsèques définissant le potentiel de 
ces systèmes classiques, un control total sur la fiabilité de la mesure des réponses 
macroscopiques (valeurs propre de transmission, vecteur propres, coefficient de transmission, 
longueur de localisation, déphasage etc.) peut ainsi être obtenu.   
D’une part, l’analogie mathématique entre onde électronique et onde mécanique est 
décrite comme suit : Les fonctions d’onde résultant de la superposition des modes propres, 
évoluent en 
tE
i n
e  pour les électrons et en 
ti ne
ω
pour les ondes sonores. L’équation de 
Schrödinger électronique  
kk kErV
m
ψψ )()](
2
[
2
=+∆−      (II.1) 
devient équivalente à l’équation du mouvement classique   
0))(( 2 =−+∆ qq rVq ψψ      (II.2) 
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pour laquelle le vecteur d’onde électronique E
m
k
2
2

=  est remplacé le vecteur d’onde 
classique  équivalent  
ϕ
ω
v
q =  . Le paramètre ϕv représente la célérité de l’onde propagatrice, 
telle qu’identifiée dans l’équation de la propagation de l’onde classique dans son milieu 
correspondant. D’autre part, contrairement à la complexité des potentiels quantiques, le 
potentiel classique peut être aisément déterminé à partir de la combinaison de densité de 
masses et de raideur déduites à partir des lois de la mécanique acoustique [5]. Dans le cas des 
systèmes de chaines harmoniques, la résolution de l’équation de Schrödinger se présente sous 
une formulation analytique : En se basant sur une approche équivalente à celle des liaisons 
fortes  dans les systèmes électroniques, deux masses voisines couplées par la présence d’un 
potentiel d’interaction, vibrent en modes normaux symétrique et anti symétrique, résultant de 
la combinaison des modes propres individuels. Si N éléments identiques existent dans le 
système ordonné,  N modes normaux et N fréquences propres en résulteront dans chaque 
bande permise. La disposition de ces modes à l’intérieur de la bande permise ainsi que sa 
largeur dépendent évidemment de l’intensité de l’interaction (taux de couplage) entre plus 
proches voisins. C’est le principe de la formation en structure de bandes d’énergie dans le 
modèle des liaisons fortes  (voir Fig. II.1) 
  
Fig. II 1 Niveaux permis discrets (correspondants aux masses infinies (a)), augmentation des 
paramètres de couplages entre éléments (b) et formation de la structure de bandes (c) [3,4]. 
Dans le cadre de la localisation d’Anderson classique, un dispositif expérimental 
permettant de décrire la propagation des ondes classiques transversales dans les systèmes 
désordonnés à été proposé par S. He et J.D. Maynard [3,4].  
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Le milieu de propagation est constitué d’un fil homogène de longueur finie, tendu 
uniformément et suspendu verticalement. L’onde classique transversale est générée par une 
source electro-vibratrice, placée sur l’une des extrémités du fil. Un ensemble de masses M
disposées régulièrement sur le long du fil, définit la forme du potentiel. Considérées 
ponctuelles, les masses fournissent au système un potentiel sous forme d’une somme de 
distributions delta de Dirac. Cette réalisation expérimentale est suffisamment précise pour 
reproduire les phénomènes de transmission dans le modèle mécanique équivalent au modèle 
électronique de  Kronig-Penney [6] 
Le dispositif expérimental est muni d’un chariot supplémentaire transportant un 
aimant sous forme de C, parallèlement au fil de telle sorte que ce dernier puisse traverser 
l’aimant entre ces deux pôles. Lorsque la vibration transversale se propage le long du fil, le 
champ magnétique induit une force électromagnétique proportionnelle à la vitesse de la 
propagation de l’onde dans le fil, à la position de l’aimant.  La mesure de l’intensité du champ 
Fig. II. 2  Dispositif expérimental relatif       
à la localisation d’Anderson classique.        
Les masses ponctuelles sont disposées le 
long du fil métallique [3,4] 
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électromagnétique, nous renseigne sur le comportement de l’onde à chaque position de 
l’aimant le long du fil.    
Dans ce dispositif expérimental, l’incertitude relative sur l’ensemble des masses rend 
la réalisation du système parfaitement ordonné difficile à atteindre, d’autant plus qu’il faut 
s’assurer de la régularité des distances entre masses d’un site à un autre. Quant au désordre, ce 
dernier est en général considéré de deux manières différentes : En modifiant les masses d’un 
site à un autre, le désordre structural (équivalent du désordre diagonal dans le modèle des 
liaisons fortes) est reproduit. Par ailleurs en disposant les masses sur des distances différentes 
les une des autres, le désordre spatial (équivalent au désordre hors diagonal dans le modèle 
des liaisons fortes) est ainsi construit. Dans ces conditions, la réponse du fil, soumis à une 
excitation transversale a été observée et représentées sur Fig. II. 3 aussi bien dans le cas d’un 
système presque ordonné que pour une structure spatialement désordonnée dont le taux du 
désordre est estimé à 2% de la période du système. 
Fig. II.3 Réponses du fil à la source electro-vibratrice relatives à (a) un 
potentiel périodique, (b) un potentiel désordonné à 2%  [3,4] 
En faisant déplacer le chariot le long du fil, il devient alors possible de décrire le 
comportement de l’amplitude d’un mode de vibration le long de la chaîne. Plusieurs mesures 
sur l’amplitude de l’onde propagatrice ont été observées dans des conditions (situations) 
différentes du désordre. Le profil des fonctions enveloppe correspondantes aux modes de 
Bloch, aux modes localisés d’Anderson et aux modes de transmission mixtes est représenté 
sur Fig. II. 4.  
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Fig. II.4 Fonctions enveloppes correspondantes à : (a) et (b) modes de 
Bloch, (c)-(f) modes propres du désordre à 2%, (g) état mixé par une 
vibration longitudinale entre les modes (c) et (d) [3,4] 
Ce dispositif expérimental a été également utilisé par Maynard pour étudier d’autres 
phénomènes classiques équivalents à ceux de la physique mésoscopique. Les effets de la 
diffusion inélastiques ont été considérés en introduisant l’action d’un autre électro-vibreur qui 
généré une vibration longitudinale le long de fil chargé de masses.  La non-linéarité 
conjuguée au désordre comme processus de délocalisation dans les systèmes 
unidimensionnels a été également examinée [7-11]. 
Dans le même contexte, la propagation des ondes longitudinales a été étudiée [12]. 
Le spectre de la transmission longitudinale et les propriétés de la conductivité thermique ont 
été examinés dans des systèmes mécaniques désordonnés [13]. En insérant un ressort entre 
deux masses successives, l’équation de la propagation des ondes élastiques devient 
équivalente à celle du mouvement des électrons dans le modèle électronique des liaisons 
fortes. Dans un système masse-ressort suffisamment désordonné, la plupart des modes  
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longitudinaux sont localisés. Cependant en présence de corrélations de désordre de masse, 
l’existence de modes délocalisés a été démontrée. Des modes étendus ont également apparu 
lorsque les ressorts sont introduits par paires aléatoire dans le système hôte pour lequel l’ordre 
de masse a été préservé [14].   
Motivés par les phénomènes de délocalisation dans les systèmes électroniques 
unidimensionnels désordonnés, L.S. Cao et al., ont étudié récemment la transmission 
vibrationnelle dans les systèmes corrélés n-mers [15] : Le transport des vibrations 
longitudinales et son influence sur la conductivité thermique ont été examinés dans le cas des 
motifs dimère, trimer puis généralisé au n-mer. Les auteurs ont démontré qu’en présence de 
corrélation de désordre, la délocalisation induit des résonances de transmissions parfaites 
d’ondes acoustiques. A ces fréquences particulières, des canaux de transmission transparents 
sont ouverts pour le transport de l’énergie thermique. La nature des modes de transmission 
aux différentes résonances présente un caractère périodique à amplitude uniforme 
correspondant à un mode de transmission étendu similaire à une onde de Bloch. Dans la limite 
thermodynamique, la conductance thermique devient quantifiée.  
En se basant sur ces considérations précédentes sur la localisation électronique      
[16-21], l’objectif de cette partie consiste à décrire les phénomènes de délocalisation des 
ondes transversales dans divers systèmes mécaniques à profils de potentiel différents 
[6,17,18]. Nous nous intéressons en particulier aux systèmes binaires classiques, pour lesquels 
la corrélation du désordre est à courte portée. Les réponses de la transmission, de la longueur 
de localisation et de la nature des modes relatifs au modèle du dimère aléatoire, sont 
examinées dans le cadre de l’analogie avec le modèle électronique de Kronig-Penney 
[6,17,18].  
Aussi avec la possibilité de la manipulation sur le potentiel qu’offre le système 
mécanique [3-5], nous mettons en évidence l’effet de l’insertion des ressorts (en tant 
qu’interaction supplémentaire fournie à l’onde incidente par son milieu de propagation) sur 
les propriétés de transmission de la corde vibrante chargée en masses. Des améliorations 
considérables dans le régime de la transmission à la résonance dimère ont été obtenues 
[23,24]. Aussi en suivant  une procédure similaire à celle de Wu et al [18] et Q. Huang et 
al.[22],  la  résolution  de  l’équation  du  mouvement  classique  dans  le  modèle  de  Kronig- 
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Penney a permis d’identifier une résonance supplémentaire dans le modèle conventionnel du 
dimère aléatoire  
[7,17-19,22,26,27]. Ceci nous a amené par la suite à aborder l’étude des filtres acoustiques à 
l’effet dimère [25] dan le cadre plus attrayant de la transmission balistique [24]. 
La dernière section de cette partie est consacrée à l’effet dimère dans les alliages 
hôtes désordonnés. Le système des résonateurs masse-ressort permet de préserver la 
résonance dimère balistique pour autant qu’une contrainte particulière sur la distribution 
aléatoire des ressorts soit imposée et que la condition d’alignement des fréquences soit 
préservée. Le taux du désordre de masse est présenté comme un paramètre supplémentaire 
utile à améliorer la qualité de la transmission autour de la résonance dimère balistique de ces 
filtres mécaniques [24]. 
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II. Etude des propriétés de transmission des ondes mécaniques dans les systèmes 
unidimensionnels 
La propagation d’ondes classiques dans les milieux unidimensionnels est présentée à  
travers l’étude de la transmission d’ondes transversales dans des systèmes mécaniques à 
profils de potentiels classiques différents. Le milieu de propagation est constitué d’une corde 
homogène sur laquelle est disposé un ensemble de sous systèmes considérés ponctuels.  Ces 
éléments (masse et / ou ressorts) sont reliés les uns aux autres via la corde sur laquelle est 
appliquée une tension uniforme [25]. En utilisant le formalisme des matrices de transfert, les 
réponses du système sont décrites par des relations récurrentes, similaires à celles du  modèle 
électronique des liaisons fortes.  
Dans le cas d’un ordre parfait, la formation de la structure de bande est évoquée sous 
différentes représentations (Fig. II.5). Deux paramètres principaux peuvent contrôler l’ordre: 
La périodicité spatiale du système est assurée par la distance séparatrice régulière entre deux 
cellules plus proches voisines tandis que l’ordre compositionnel est généré par la reproduction 
périodique du motif à travers tous les sites réguliers du réseau.  Dans le cas de structures 
désordonnées, seul le désordre compositionnel est examiné dans ce travail. Nous nous 
intéressons au système binaire pour lequel  deux motifs  (hôte et défaut) sont considérés.   
  De la même manière que dans le chapitre précédent, l’absence de déterminisme dans 
les systèmes désordonnés impose une considération statistique pour les propriétés de 
transmission [28]: La nature localisée ou délocalisée des modes de transmission mécanique 
est aussi déterminée à partir des valeurs moyennes des coefficients de transmission et de la 
longueur réduite de localisation. La transition de phase entre modes localisés et modes 
délocalisés est ainsi décrite. 
Dans notre travail, nous tenterons d’aboutir à un effet dimère optimisé. L’insertion des 
ressorts dans la corde vibrante chargée en masses, constitue l’atout majeur dans cette 
manipulation permettant de contrôler constructivement le désordre structural pour une 
meilleure maîtrise de la transmission à la résonance dimère. Dans ce contexte, les filtres 
mécaniques balistiques à réponses ajustables en fonction du taux du désordre de masse sont 
examinés. 
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II.1 Le système de la corde vibrante chargée en masses 
Dans l’objectif de décrire convenablement la localisation d’Anderson dans les systèmes 
mécaniques unidimensionnels à désordre corrélé, il est important de considérer en premier 
lieu la limite des systèmes totalement ordonnés et ses différentes représentations. L’ordre 
parfait sera par la suite d’une utilité primordiale pour une meilleure compréhension du 
comportement des systèmes binaires désordonnés.   
A- Description de l’ordre parfait  
Dans l’exemple considéré, soit une corde homogène de densité linéique µ  = 5 kg / m  
chargée par un ensemble de masses identiques
0
MM
n
= . Chacune des N masses  (n =1, N)
occupe la position ndx
n
=  où md 05.0=  est la périodicité du système.  En imposant une 
tension T0 = 10 N  uniforme le long de la chaine, l’onde se propage à une vitesse 
sm
T
v /141.10 ==
µϕ
 le long de ce milieu [25,31] (Fig. II. 1) 
Fig. II.1  Système mécanique de la corde vibrante de masse 
Soit kgM 100.0
0
=  et déterminons (en utilisant le formalisme de la matrice de 
transfert) le coefficient de transmission T relatif ce système ordonné. Pour une structure finie 
à N périodes (N = 2, 3, 5, 10, 40 et 100), le nombre de pics correspondants aux différents 
ordres des résonances est égal à   i = N-1 (Fig. I. 2) 
       M0      M0        M0   M0   M0    M0       M0     M0   M0    M0    M0    M0      M0     M0   M0    M0
       x1     x2     x3     x4       x5     x6     x7      x8    x9     x10    x11     x12      x13   x14  x15    x16
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Fig. II.2  Formation de la structure de bandes dans la corde vibrante chargée en masses                
(M0 = 0.100 kg, T0 = 10 N et d = 0.05 m ) 
Lorsque la longueur du système est suffisamment grande (N = 40, 100 périodes), les 
résonances s’organisent de manière assez compactes à l’intérieurs de domaines de fréquences 
permises (T = 1), séparées de domaines de fréquences interdites pour lesquelles le système 
devient totalement réfléchissant (T = 0). La transition d’une bande transparente vers une 
bande totalement réfléchissante se fait de manière abrupte. Ceci représente la formation en 
structure de bandes dans les systèmes ordonnés à partir des différents ordres de résonances. 
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Dans le réseau réciproque, la structure de bande peut être déduite à partir des propriétés 
de transmission d’une structure à une période dans le réseau direct.  La relation de dispersion  
est totalement retranscrite dans l’espace réciproque, sur la première zone de Brouillon : 
10 ≤≤
pi
qd
      ( II.3) 
Fig. II.3 montre la correspondance parfaite entre domaines de fréquences de 
transparence parfaite et réflexion totale avec les bandes permises et interdites. Dans un 
système infini totalement ordonné, seuls deux cas sont possible : L’onde est permise et 
traverse parfaitement le système par un canal permis (T = 1), ou bien elle est totalement 
réfléchie et sa fréquence est interdite (voir Fig. II.4). 
  Fig. II. 3  Correspondance entre profil de transmission ( en gris ) et structure de bandes ( en bleu ) 
Fig. II. 4 : Schéma d’une onde permise (a) et d’une onde interdite (b) dans une chaine linéaire de masses 
identiques  
       M0      M0        M0   M0   M0    M0       M0     M0   M0    M0    M0    M0      M0     M0   M0    M0
       x1     x2     x3     x4       x5     x6     x7      x8    x9     x10    x11     x12      x13   x14  x15    x16
(a) 
       M0      M0        M0   M0   M0    M0       M0     M0   M0    M0    M0    M0      M0     M0   M0    M0
       x1     x2     x3     x4       x5     x6     x7      x8    x9     x10    x11     x12      x13   x14  x15    x16
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Une autre manière de considérer la formation d’une structure de bandes )( fq consiste à 
déduire la fonction de Kronig-Penney )( fκ  à partir du formalisme de la matrice de transfert 
(Appendice I.). Sur la Fig. II.5, une correspondance directe entre la structure de bandes, le 
profil de transmission et la fonction de Kronig-Penney sur un domaine de fréquence plus large 
est représentée : Au fur et à mesure que la fréquence augmente,  la fonction )( fκ  qui est 
continue et monotone,  délimite des bandes permises (interdites) de plus en plus fines (larges) 
à chaque fois que  1)( <fκ   ( 1)( >fκ  ). Les bords de bandes pour lesquels la vitesse de 
groupe s’annule correspondent à  la condition 1)( =fκ . 
Fig. II. 5. Correspondances entre (de haut en bas) : relation de Kronig-Penney, spectre de transmission 
et structure de bandes  pour M0 = 0.100 kg et N = 250 
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Des systèmes ordonnés présentant une masse différente ont été examinés. Sur Fig. II.6,  
une représentation de la fonction de Kronig-Penney pour les masses  M0= 0.100, 0.150, 0.200 
et 0.300 kg est donnée. Etant considéré comme l’élément principal définissant l’ordre 
compositionnel, la masse et sa variation influe sur la structure de bandes : Avec 
l’augmentation du poids de l’objet suspendu, une réduction de la largeur des bandes permises 
est enregistrée, permettant ainsi à la bande interdite de devenir de plus en plus large. En 
d’autres termes, le système devient de plus en plus contraignant à faire propager les ondes 
pour des masses de plus en plus importantes.  
Fig. II. 6  Relation de dispersion du modèle de Kronig-Penny pour différentes cellules élémentaires : 
(M0= 0.100, 0.150, 0.200 et 0.300 kg)
Nature des modes permis 
Dans le but de déterminer la nature des modes permis, la fonction enveloppe 
correspondante est examinée à partir de la description du coefficient de transmission T(N) en 
fonction de la taille du système (mesurée en nombre de périodes N). Pour différents modes 
situés aux bords et au centre de la bande permise fondamentale du système (M0 = 0.300 kg),  
les ondes permises de vecteur d’onde qn reproduisent différemment le théorème de Bloch 
(voir Fig. II. 7) : Les fonctions enveloppes sont périodiques à amplitudes constantes et c’est la 
condition de résonance  
1,1 −=
=
Nn
n
N
n
dq
pi
      (II.4) 
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qui détermine l’allure de la fonction enveloppe. Ainsi pour une périodicité d donnée du 
système, chaque nombre d’onde qn  reproduit ‘son’ ordre parfait.  La condition de Bloch peut 
aussi être considérée différemment : Connaissant le nombre d’onde k0  d’une onde incidente, il 
devient aussi possible de déduire une période dn  vérifiant une relation semblable:  
N
n
dq n
pi
=0      (II.5)
pour laquelle, les transmissions et réflexions successives le long des éléments de la structure 
reproduisent un ordre effectif dans le milieu de propagation. Le système physiquement 
ordonné sur la période spatiale d devient effectivement ordonné sur l’échelle de distances dn
reproduisant de manière similaire la condition de Bloch.  
Fig. II.7  fonctions enveloppes périodiques pour différentes fréquences permises: 
f = 6.29, 9.65, 10.20 et 14.11 Hz  lorsque M0 = 0.300 kg 
En conclusion, cette partie nous a permis de nous familiariser avec les différentes 
représentations relatives à l’ordre parfait dans une corde vibrante de masses. En présence de 
masses différentes, les systèmes ordonnés présentent des structures de bandes de largeur de 
bandes permises différentes. Pour chaque modes permis, la fonction enveloppe est periodique 
conformément au théorème de Bloch.  
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B- Etudes du désordre compositionnel  de masse 
Dans le but de décrire les effets de la localisation d’Anderson, la nature des modes de 
transmission dans les systèmes binaires non corrélé est examinée dans le cadre d’un désordre 
structural. Le taux du désordre est défini par rapport à la concentration cB des défauts et/ou la 
taille du système (mesurée en nombre de séquences N). Les effets de la corrélation du 
désordre à courte portée sont ensuite considérés pour vérifier les prédictions conventionnelles 
de l’effet dimère, telles que définies dans le modèle électronique de Kronig-Penney [6]. 
Finalement la nature des modes de transmission autour de la résonance dimère est donnée en 
fonction du taux de désordre.  
B-1 Cas des composés binaires non corrélés 
a- Description des coefficients de transmission et de Lyapunov réduit. 
Soient deux masses MA, MB distribuées aléatoirement sur l’ensemble des sites réguliers 
xn  d’une corde vibrante conformément  la fonction de distribution  binaire : 
)()()(
AiABiBi
MMcMMcMP −+−= δδ    ( II.6) 
où  cB  et BA cc −= 1 représentent la concentration des éléments  défauts (MB ) et hôtes (MA ) 
respectivement  ( Fig. II. 8) 
Fig. II.8  Désordre binaire non corrélé dans une corde vibrante chargée en masses 
L’équation de la propagation de l’onde sur l’ensemble des sites  xn = nd est donnée 
par : 
)()()()(
)(
2
2
2
xyndxxyq
x
xy
n
n −=+∂
∂ δωλ    (II.7.1) 
où           
ϕ
ω
v
q =    et 
µϕ
0Tv =              (II.7.2)  
       MA      MB        MA   MA   MB    MA       MB     MA   MA    MA    MA    MB      MA     MA   MA  MA
       x1     x2     x3     x4       x5     x6     x7      x8    x9     x10    x11     x12      x13   x14  x15    x16
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représentent le vecteur d’onde et la célérité de celle-ci à travers tout le système. Contrairement 
au cas électronique (Eq.I.27), l’intensité du pic du potentiel mécanique )( fnn λλ =  est 
effective :  
2
0
)( f
T
M
f nn =λ      (II.8) 
Mn  représente la masse  au n
ième
 site et T0 la tension uniforme appliquée à la corde [7]. 
Considérons l’exemple des paramètres suivants kgM
A
300.0= , kgM
B
150.0=  et N = 500  
et déterminons à partir du formalisme de matrices de transfert les réponses moyennes de la 
transmission. Les valeurs du coefficient de transmission >< T et de la longueur de localisation 
réduite >< ξ
L
 (où ξ  est la longueur de localisation et L la taille du système) sont représentées 
sur les Fig. II. 9(a) et (b). Des concentrations cB  allant jusqu’à     cB = 0.40  sont considérées.  
Fig. II.9 : Réponses moyennes de la transmission (en haut) et de la longueur de 
localisation réduites (en bas) dans le cas du désordre binaire non corrélé pour 
différentes concentrations cB du défaut. Bande interdite caractérisée  
par 1/ >>ξL
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La structure de bandes du réseau hôte (MA = 0.300 kg, cB = 0) est immédiatement 
affectée à partir de l’insertion d’un défaut (cB = 0.002). Pour des concentrations de plus en 
plus importantes, l’effet du désordre est d’autant plus destructif que les modes de transmission 
sont proches des bords inférieurs des bandes permises situés à f = 6.25 Hz et                            
f =25.75 Hz pour les première et seconde bandes respectivement. Par contre, les modes de 
transmission proches des bords supérieurs des bandes permises (f =14.10 Hz  et  f =28.40 Hz)
résistent plus à l’effet du désordre ( 0.20T ≈><  et 0.10T ≈>< ). Ce domaine de fréquences 
correspond aux modes les plus proches de l’ordre spatial du système (vérifiant la relation  
 n qd ≈  où n est l’indice de la bande) et par conséquent aux modes les plus susceptibles de 
rester délocalisés ( 1≈>< ξ
L
).    
b- Description de la nature des modes de transmission  
La nature des modes de transmission est identifiée à partir de la description de la 
réponse moyenne < T (N) > en fonction de la taille du système (mesurée en nombre de 
séquences N).  Parmi les systèmes décrits ci-dessus (Fig. II.9), considérons les deux 
configurations 20.0=
d
c  et 40.0=
d
c  et examinons des modes de transmission appartenant 
à la première bande permise (Fig. II.10). Nous nous intéresserons plus particulièrement aux 
modes situés au bord inférieur ( Hzf 30.6≈  ), au bord supérieur ( Hzf 10.14≈ ) et au centre 
( Hzf 40.10≈ )  de la bande permise, tels que identifiés dans l’ordre parfait  (Fig. II. 9(a)). 
Présentant un coefficient de transmission nul (< T > = 0), l’onde incidente au bord 
inférieur ( Hzf 30.6≈  ) de la bande permise est totalement réfléchie pour la 
concentration 20.0=
B
c . Face au même taux du désordre, l’onde permise au centre de la 
bande ( Hzf 40.10≈  ) réagit différemment. Celle-ci se présente sous forme d’une onde 
évanescente d’une profondeur de pénétration finie  d270≈ξ  dans ce milieu désordonné. 
Quant au dernier mode situé à Hzf 10.14≈ , sa propagation au bord supérieur de la bande  
est plus intéressante : La fonction enveloppe apparait sous un aspect mixte dans lequel se 
côtoient les contributions d’une fonction enveloppe périodique caractérisant les modes 
étendus de l’ordre parfait et une décroissance exponentielle en amplitude reproduisant le 
caractère contraignant du désordre d’Anderson.  
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(a)  cB = 0.2 (b) cB = 0.4 
Fig. II.10 : Différents modes de transmission appartenant à  la 1
ere
 bande permise (cB = 0.2 et cB = 0.4).
Apparition des états mixtes pour f  14.10 Hz  
Dans le cas 40.0=
B
c , les effets de la localisation sont plus importants : le mode 
évanescent du centre de la bande est totalement réfléchi (<T (N)>= 0), tandis qu’en bord de 
bande, le mode mixte ( Hzf 10.14≈  ) est plus localement localisé bien que sa fonction 
enveloppe soit restée apériodique. Dans cet état mixte, c’est l’ordre topologique qui cède le 
poids de sa contribution périodique au dépend de l’effet dominant du désordre structural. 
c- Conclusion  
En absence de la symétrie de translation due au désordre, la structure de bande est 
immédiatement détruite. Le taux du désordre dicte le comportement des ondes dans ces 
milieux : Les fonctions enveloppe correspondantes au désordre binaire non corrélé sont  
exponentiellement décroissantes. Au voisinage des bords supérieurs des mini-bandes, des 
états mixtes peuvent apparaitre. Ces modes les plus proches de l’ordre topologique du 
système ( pinkd =  où n entier), sont les plus robustes face aux effets du désordre.   
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2. Cas des composés binaires corrélés à courte portée : effet dimère 
Nous venons de constater que lorsque le désordre non corrélé est introduit dans le 
système binaire de masse, la localisation d’Anderson est perçue différemment dans le spectre 
de transmission. Considérons le défaut précédent  (Md = 0.150 Kg, d = 0.05 m)  et à titre de 
comparaison, étudions l’effet dimère aléatoire de masse (lorsque le défaut masse apparait par 
paires) dans le réseau hôte  (M0 = 0.300 Kg, d = 0.05 m). 
a -Description des coefficients de transmission et de Lyapunov réduit. 
La réponse moyenne de la transmission pour cB = 0.20 est représenté sur Fig. II. 11. 
Contrairement au cas précédent du désordre non corrélé (nc) où < Tnc > est  faible à 
l’intérieur d’une bande permise, un pic de transmission unité < T > = 1, apparait au voisinage 
de la fréquence  f = 9.64 Hz.  
Conformément à la prédiction théorique de l’effet dimère (Eq. (I.34)), la condition 
conventionnelle de l’apparition de la résonance dimère est également reproduite pour ce 
système mécanique dont le profil de potentiel est effectif (Eq. (II.8)). La fréquence de 
résonance vérifie  la condition :  
0)sin(
2
)(
)cos()( =+= dq
q
f
dqf
r
r
rB
rrB
λ
κ     (II.9) 
où  )( f
B
κ  est l’équation de Kronig-Penney du motif défaut.  
Sachant que la matrice de passage permet de décrire l’évolution des fonctions d’onde d’un 
site à un autre (Appendice I.) : 
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une paire de défauts B identiques donne à la résonance dimère fr
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Pour rappel, la condition conventionnelle (établie à la résonance dimère )rend la matrice 
de passage du motif dimère égale (à un signe près) à la matrice identité  I. Aussi avec les 
fluctuations de transmission qui apparaissent autour de la fréquence de résonance et qui sont 
semblables à celles déjà établies à l’intérieur d’une bande permise dans un ordre parfait, une 
configuration équivalente à celle d’un ordre est aussi obtenue pour ce potentiel effectif. 
Les profils de transmission des  configurations dimère ( >< cT ) et désordre binaire non 
corrélé ( >< ncT ) sont présentés sur Fig. II. 11. L’apparition du pic de transmission unité à la 
résonance dimère (fr = 9.64 Hz) est en parfait accord la transparence du motif défaut dimère 
(T(N=2) =1) et  la résolution graphique de la condition conventionnelle ( 0)( =rB fκ ).  
Fig. II. 11 Comparaison entre réponses des désordres binaires corrélés < Tc > et non corrélé < Tnc >
Accord de la résonance dimère avec le profil de transmission du motif dimère ( T(N=2) ) et la 
résolution graphique de la condition dimère conventionnelle  0)( =
rB
fκ . 
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Les effets de la concentration des défauts sont aussi examinés pour deux concentrations 
différentes (cB = 0.20 et cB = 0.40).  Etant déterminée seulement à partir de la condition de 
transparence du motif dimère (l’équation de Kronig-Penney), la fréquence de résonance est 
indépendante du nombre de défauts. Par ailleurs, conformément au cas précédent du désordre 
binaire non corrélé, la présence d’un nombre croissant de défauts rend la transmission plus 
difficile au-delà de la fréquence de résonance. Ceci explique l’étroitesse du pic de 
transmission pour des concentrations plus importantes.  
Fig. II.12  Comparaison de la transmission  pour cB= 0.20 et cB= 0.40 
D’autre part, la représentation du comportement de la longueur de localisation réduite montre 
l’effet néfaste de la corrélation du désordre sur ce système mécanique. Constatant que les 
modes apparus dans le cas non corrélé sont localisés sur l’ensemble du domaine des 
fréquences étudiées,  ( 8.170.3 << ξ
L
  et  9.175.4 << ξ
L
 pour cB = 0.20 et cB = 0.40
respectivement), l’insertion des cellules dimère délocalise considérablement le mode de 
propagation résonant jusqu’à l’obtention de singularités prononcées.  
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Fig. II.12  Comparaison entre les réponses de la transmission et la longueur de localisation réduite  des désordres  
binaires  corrélé et non corrélé, relatifs à  cB= 0.20 et cB= 0.40 
Des modes de transmission étendus sont ainsi fournis au système. Un ordre de grandeur 
sur l’amélioration des valeurs des coefficients de Lyapunov réduits à la résonance est  
présenté :   
corrélénoncorrélé
LL
−
−
= ξξ
5107.3 et      
corrélénoncorrélé
LL
−
−
= ξξ
4102.3  (II.12) 
Ceci équivaut à  
2.0
4
2.0
107.2
=−=
=
dd c
corrélénonccorrélé
ξξ     (II.13.a) 
et   
4.0
3
4.0
101.3
=−=
=
dd c
corrélénonccorrélé
ξξ      (II.13.b) 
pour cB = 0.20 et cB = 0.40 respectivement. 
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b- Description de la nature des modes de transmission 
Vu les améliorations (montrées ci dessus) que présente l’effet dimère sur les réponses 
de la transmission et de la longueur de localisation, décrivons la nature des modes de 
transmission correspondant à ce profil de potentiel. Conformément  à la procédure précédente, 
plusieurs modes de transmission sont examinés depuis la fréquence de résonance fr = 9.64Hz, 
au le bord inférieur de la mini-bande correspondante: f = 9.60, 9.50, 9.25, 9.00 et 8.50 Hz
respectivement. La concentration des défauts étant fixée à cB = 0.20.  
A la résonance dimère (fr = 9.64 Hz), la fonction enveloppe se présente sous une forme 
périodique à amplitude uniforme, similaire (mais pas identique) à celle du mode 
correspondant dans le système totalement ordonné (Fig. II. 13) 
Fig. II. 13 Comparaison entre les mode de transmission étendu à la fréquence de résonance dimère  f = 9.64 Hz
dans les configurations de l’ordre parfait (en haut) et du désordre binaire corrélé ( en bas ) (cB = 0.20 ) 
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La transparence du défaut paire à cette fréquence caractéristique, élimine la présence du  
désordre structural et réorganise le milieu désordonné de propagation sous un aspect pseudo-
périodique, dont la signature effective est reprise par la fonction enveloppe. En conséquence, 
le milieu de propagation redevient effectivement ordonné en absence de défauts (ou  plutôt en 
présence de défauts totalement transparents) (Fig. II. 13) 
Fig. II. 14. Nature de modes de transmission appartenant à la mini-bande permise 
En s’éloignant  de la résonance dimère (f = 9.60 Hz), l’effet du désordre commence à 
apparaitre. La fonction enveloppe préserve son caractère périodique mais perd faiblement de 
l’uniformité de son amplitude au fur et à mesure que l’onde se propage dans des systèmes de 
plus en plus longs. Avec une perte insignifiante de cohérence de phase, ce mode de 
transmission jouit encore de bonnes conditions pour préserver sa composante étendue sur des 
échelles de longueurs importantes (N =  3000).   
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Par contre, l’effet du désordre est sensiblement apparent à la fréquence  f = 9.50 Hz.  La 
décroissance exponentiellement significative de l’amplitude est un signe de la présence de la 
localisation d’Anderson. A titre d’exemple, l’onde incidente perd  60 % de son intensité 
initiale lorsqu’elle atteint le  milieu d’émergence en x N = 3000 d, tout en préservant encore 
son caractère étendu.  
     
Quant aux cas des autres fréquences, de plus en plus proches du bord inférieur de la 
mini-bande permise, la fonction enveloppe de ces modes mixtes est plutôt à caractère localisé. 
Sur des longueurs importantes, la périodicité de la fonction enveloppe disparait. Le système 
devient fortement réfléchissant (opaque) avec une transmission quasi nulle ( 0>→< T  ) à 
partir de N= 1500  et N= 250  pour  f = 9.00 Hz et f = 8.50 Hz respectivement (Fig. II.14). 
 c-Conclusion 
  
Par analogie avec le système électronique doté de la distribution delta, la  présence de 
paires de défauts aléatoires, totalement transparentes dans un réseau hôte fournit aussi au 
système mécanique de la corde vibrante chargée en masses une mini-bande de modes de 
transmission totalement étendus. Cette mini-bande traduit une transition de phase entre modes  
localisés d’Anderson ( 0>→< T  ) et modes étendus similaires à ceux de Bloch dans un 
ordre parfait ( 1>→< T  ).  Les modes intermédiaires  ( 10 << T ) sont des modes mixtes 
pour lesquels une compétition entre la contribution périodique des ondes similaires de Bloch 
et la décroissance exponentielle de l’amplitude des modes localisés d’Anderson existe. Le 
caractère de l’état mixte est essentiellement dicté par la réaction de l’onde propagatrice de 
fréquence permise  f  devant la configuration du système dont le taux du désordre est défini 
par la longueur  du système désordonne (N) et la concentration des défauts (cB). (Consulter 
tableau II.1) 
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II.2 le système de la corde vibrante chargée en résonateurs masses-ressorts 
Dans cette partie, nous considérons l’introduction transversale de ressort sur chaque site 
xn de la corde vibrante chargée en masses (Fig. II. 15).  En tenant compte de cet élément 
supplémentaire, une nouvelle cellule élémentaire d’un oscillateur masse-ressort est ainsi 
obtenue.  
Fig. II.15  Une corde vibrante de sous-systèmes masses-ressorts ordonnés   
De par la présence des ressorts, le système de masse se retrouve livré à une interaction 
additionnelle donnant lieu à un nouveau potentiel effectif. Le ressort servira de moyen 
supplémentaire pour contrôler les caractéristiques structurales de chaque cellule dans toute 
manipulation intentionnelle du potentiel mécanique.
L’objectif de cette partie consiste à décrire les effets du désordre structural  (masse et / 
ou ressort) sur ce type de système. Conformément à l’étude précédente, la même démarche 
sera reconduite : Les systèmes ordonnés nous serviront de référence pour l’étude des  
systèmes binaires désordonnés (avec et sans corrélation de désordre à courte portée.). Avec la 
modification du motif de la structure, nous projetons de décrire la nature des résonances 
susceptibles d’apparaitre dans le spectre de transmission des systèmes masse-ressort. En 
introduisant une procédure d’alignement des résonances caractéristiques, nous décrirons –  
MA    MA       MA     MA     MA     MA       MA        MA    MA    MA    MA    MA      MA       MA   MA  MA
MA     MA      MA    MA   MA    MA        MA      MA     MA     MA    MA    MA       MA        MA    MA   MA
KA      KA      KA      KA     KA     KA       KA        KA    KA     KA    KA     KA        KA        KA     KA    KA
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grâce à cette nouvelle approche - divers procédés de manipulation du potentiel mécanique 
pouvant améliorer la qualité de transmission des résonances dimère conventionnelles. Dans ce 
contexte, une étude comparative avec les propriétés de transmission des filtres mécaniques 
(masse-ressort) à effet dimère est examinée à la fin de ce chapitre [25]. 
A-Description de l’ordre parfait 
  
Soit une cellule élémentaire d’un système masse-ressort dont la masse et la constante 
de raideur sont définies par 
A
M  et  KA. La cellule est dupliquée périodiquement à travers les 
positions des sites xn = n d.  Nous nous intéressons au déplacement transversal y(x) à la 
position longitudinale xn [29,30]. L’équation du mouvement (Eq. II. 7) est donnée par un 
potentiel effectif )(ωλλ An =  obéissant à la fonction de Dirac. Comparativement au cas 
précédent de motif masse (Eq. II.8), celle – ci est  exprimée par une relation différente [7] : 
( ) ( )2
0
1
ωωλ
AAA
MK
T
−=      (II. 14) 
traduisant la dépendance supplémentaire explicite avec la constante de raideur KA du ressort.  
Ce potentiel effectif est différent de celui des deux systèmes précédents : Au terme uniforme 
(
0
T
K
A ) similaire à celui déjà étudié dans les systèmes électroniques [6] se superpose (à un 
signe prés) le potentiel quadratique de la corde vibrante chargée en masses, étudié 
précédemment. D’autre part, étant donné que chaque élément  masse-ressort représente un 
oscillateur linéaire, il devient instinctif de caractériser chaque cellule par la fréquence libre 
correspondante : 
A
A
A
M
K
f =      (II.15) 
et d’exprimer l’intensité des pics )( fnn λλ =  par : 
   
( )








−=
2
2
0
1
A
A
n
f
f
T
K
fλ    ou  bien ( ) ( )22
0
24 ff
T
M
f A
A
n −= piλ    (II.16) 
en fonction de KA (ou MA  ) et de la fréquence libre  fA .
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Dans ces conditions, considérons le système MA= 0.300 kg et Hzf A 647.9=  de 
période spatiale d = 0.05m et construisons progressivement la structure ordonnée en disposant 
successivement  N = 2, 3, 5, 10, 40 et 100 éléments sur la corde vibrante. 
L’arrangement  progressif des pics de résonances dans un domaine de fréquence 
conduit à l’apparition d’une bande permise conformément au principe de formation de la 
structure de bandes (Fig. II. 16).  
Fig. II.16 (a)  Apparition des pics de résonances pour des structures à  N = 2, 3, 5, 10, 40  
cellules 
Fig. II.16 (b). La formation de la première bande permise pour le système masse-ressort.          
F0 et  fr sont les fréquences libre et dimère relatives au motif considéré 
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Cependant, contrairement aux cas précédents, ces résonances (au nombre N-1) se 
disposent de manière asymétrique dans la structure de bande autour d’une résonance 
supplémentaire se situant à fréquence libre Hzf
A
647.9=   pour laquelle les fluctuations de 
la transmission (qui sont relatives à la diffusion élastique dans l’ordre parfait) sont quasiment 
inexistantes .  
Sur les deux premières bandes permises (Fig. II. 17), il est à remarquer que les profils 
de transmission sont qualitativement différents en fonction de l’appartenance ou pas de la 
fréquence libre du motif à la bande permise correspondante. Par conséquent, il deviendra 
aussi utile de caractériser chaque cellule masse-ressort par la fréquence libre Af  en plus de la 
fréquence de résonance dimère 
rA
f (vérifiant la condition 0)( =
rAA
fκ ). 
Fig. II.17. Accords entre le modèle de Kronig-Penney, le profil de transmission et la relation de 
dispersion de la structure de bandes dans le système masse-ressort. 
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Conformément à la formation des structures de bandes, le profil de transmission des 
systèmes masse-ressort coïncide aussi avec la structure de bandes et la relation de Kronig-
Penney. Le spectre de transmission des bandes permises et interdites est délimité à partir des 
relations 1)( <fκ   et 1)( >fκ  respectivement.  
Sur Fig. II. 17, seul le profil de transmission (T(f)) donne un signe distinctif à la 
fréquence libre. 
B-Etude des systèmes binaires désordonnés 
Soient deux cellules masses-ressort A, B dont les paramètres sont kgM
A
300.0= ,  
Hzf
A
647.9=  et kgM
B
150.0= , Hzf B 758.8= . Le profil de transmission et la fonction 
caractéristique du modèle de Kronig-Penney de chaque  système ordonné sont  représentés sur 
Fig. II.18  
Fig. II.18. Les bandes permises des deux structures ordonnées considérées 
La bande permise relative à M0 = 0.150 kg est plus large. Pour chaque motif A (B), la 
fréquence libre fA, ( fB ) et la fréquence caractéristique frA, (frB) correspondantes y sont 
clairement indiquées.  
Soit A l’élément hôte et distribuons le défaut B par paires aléatoires pour décrire les 
propriétés de transmission dans le modèle du dimère aléatoire. La taille du système est             
L = 500 d, la période d = 0.05 m  et  la concentration des défauts cB = 0.20.  
Chapitre 2: Propagation des ondes mécaniques dans les chaines aléatoires à désordre                      
binaire corrélé
74
Contrairement aux cas précédents du système électronique (Fig. I.8(a)) et du système 
mécanique de masse (Fig. II.12.), deux mini-bandes de modes étendus apparaissent à des 
fréquences différentes sur le spectre de transmission (voir courbes en rouge sur les Fig. II.19 
(a) et (b)). 
Fig.II.19 (a)  Apparition des 2 pics de résonances dans le cas  du désordre binaire corrélé (rouge) et  
d’un seul pic dans le cas du désordre non corrélé (gris) 
kB      kB      kA      kA     kA     kB       kB        kA     kA     kA    kA     kA       kA        kA     kB    kB
     fB       fB            fA       fA      fA       fB        fB          fA       fA       fA      fA       fA           fA            fA      fB     fB
MB      MB           MA      MA      MA    MB      MB       MA       MA      MA    MA      MA       MA        MA    MB   MB
Fig 19. Représentation schématique du dimère masse-ressort dans le système de la corde vibrante
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Fig.II.19 (b) Apparition des 2 singularités dans les profils du coefficient de Lyapunov réduit dans le 
cas du désordre binaire corrélé (rouge) et  d’une seule dans le cas du désordre non corrélé (gris) 
Fig. II.19 (c)  Identification du type des résonances à partir des relations de dispersion du modèle 
de Kronig-Penney. 
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En consultant de plus près le comportement de la relation de dispersion (Fig. II.19(c)), 
nous pouvons identifier la résonance dimère df à la fréquence Hzff r 73.71 ≈= conformément 
à la condition de résonance dimère conventionnelle (Eq.II.9). Un mode étendu  
(
3100.5
)(
−
≈><
d
f
L
ξ ) est ainsi obtenu. Cependant, tout en ne répondant pas au critère de la 
transparence du motif défaut dimère, la seconde résonance située à Hzf
r
47.10
2
≈ , présente 
un mode de transmission aussi délocalisé (
3
2
10
)(
−
≈><
r
f
L
ξ ) (voir Fig. II. 19(b)). 
A partir des relations de dispersion du modèle de Kronig-Penney (Fig. II.19(c)), cette 
fréquence correspond à l’intersection des  deux relations de dispersion : 
)()( 22 rBrA ff κκ =       (II.17) 
ou d’une manière équivalente à la condition  
).()(
22 rBrA
ff λλ =       (II.18) 
Cette égalité en termes d’intensités de pic delta dans le potentiel mécanique désordonné, 
traduit une situation d’un ordre parfait.  Par conséquence, à cette fréquence, donnée par : 
AB
AABB
r
MM
fMfM
f
−
−
=
22
2
2                  (II.19)  
(valable uniquement dans le cas d’un désordre binaire de masse  (
AB
MM ≠ )), il n’est 
désormais plus possible de distinguer entre éléments défaut et hôte dans un système binaire.  
Constatant que l’origine de cette résonance provient essentiellement de 
l’indiscernabilité des éléments hôte et défaut  (indépendamment de la configuration dimère), 
la réponse de la transmission et de la longueur de la localisation du désordre binaire non                                 
corrélé   montre l’existence d’une  mini bande de modes étendus autour de la même fréquence  
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fr2. Ceci nous amène à confirmer que cette résonance dépend plutôt du caractère individuel du 
défaut.  
Aussi tout en étant disposé par dimère, chaque défaut reste indiscernable par rapport à 
ses voisins hôtes (de part et d’autre du défaut dimère). Ceci explique la persistance de cette 
résonance y compris dans le modèle du dimère aléatoire.   
D’une manière générale, nous pouvons confirmer que les résonances dans les systèmes 
mécaniques binaires masse-ressort proviennent de deux situations d’origine indépendantes :   
1. la transparence du motif  dimère à l’intérieur de la structure hôte.  
2. l’indiscernabilité entre éléments défaut et hôte. 
Par conséquent, en se basant sur une démarche similaire à celle de Wu et al. [18] puis 
généralisée par X.Q. Huang [22] dans le cadre de la théorie des liaisons fortes (voir Eq. I. 23),  
cherchons par analogie la condition de résonance généralisée dans le modèle de Kronig-
Penney. Dans cet objectif, nous utiliserons la formule de Poincaré (Eq. II.10) appropriée pour 
décrire l’évolution récursive de l’équation d’onde yn = y(xn)  le long de toute la structure [30].  
Conformément aux deux situations de transparence mentionnées plus haut, la 
condition générale de la résonance dans le système binaire A, B est donnée par :  








+








−
=








−
10
01
01
1)(2
01
1)(2
21
2
ηκηκ ff AB     (II.20) 
où  
1
η  et  
2
η  sont deux constantes numériques. En développant cette équation, les résonances 
généralisées dans l’effet dimère s’expriment par la relation :  
0))()()(( =− fff
ABB
κκκ      (II.21) 
Celle–ci dépend principalement des relations de dispersion du modèle de Kronig-Penney des 
motifs hôte )(λκ A  et défaut )(λκ B .   
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Il est à remarquer que dans les deux cas précédents des systèmes électronique et 
mécanique de masse, seule la résonance de la transparence du motif dimère pouvant être 
vérifiée à travers la condition conventionnelle 0)( =fBκ . Du fait de l’allure uniforme du 
potentiel électronique (Eqs. (I.29 et I.35)) [6] et parabolique du système mécanique 
(Eq.( II.14)), la condition de la résonance d’indiscernabilité des éléments  
)0)()(( =− ff AB κκ  , ne pouvant apparaitre.  
1. Nature des modes de transmission résonants. 
Faisant suite à la démonstration analytique précédente, la nature des modes de 
transmission à chaque type de résonance est identifiée à partir de la description de la fonction 
enveloppe correspondante.  
Fig. II.20 Comparaison entre les fonctions enveloppes aux différentes résonances correspondant aux 
désordres binaires corrélé et non corrélé. 
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A la fréquence  f = 10.4606 Hz, des ondes identiques aux ondes de Bloch apparaissent 
aussi bien dans le désordre binaire non corrélé que dans le cas de l’effet dimère. Comme le 
système est totalement ordonné à la fréquence de l’indiscernabilité des éléments défaut et 
hôte, procéder à des permutations entre éléments équivalents jusqu’à reproduire la 
configuration des dimères aléatoires ne peut en aucun cas perturber l’ordre déterministe déjà 
établi. En présentant des modes de transmission aussi indiscernables par commutativité des 
motifs A et B, cette résonance prendra le caractère d’une résonance de commutation : 
Identifiée initialement dans le modèle électronique à potentiel rectangulaire [34], celle-ci 
répond similairement aux notions de la commutation entre opérateurs physiques en 
mécanique quantique et la possibilité d’existence de bases communes de fonctions propres.  
Quant à la résonance dimère située à  f = 7.726 Hz, une onde similaire à l’onde de Bloch y 
apparait. La présence d’une réponse periodique traduit aussi le caractère diffusif de ce mode 
de propagation résonant. 
2. La transmission balistique dans le modèle du dimère aléatoire 
  
Nous venons de voir que la corrélation du désordre binaire à courte portée fournit deux 
types de résonances pour lesquelles les fonctions enveloppes sont périodiques : Tout en 
interagissant avec le sous réseau hôte, l’onde incidente reproduit soit la transparence du défaut 
paire, soit l’indiscernabilité entre éléments hôte et défauts. Par ailleurs , pour accéder  à un 
mode de transmission résonant dans un système binaire désordonné, l’onde incidente doit 
impérativement s’aligner sur un canal permis du réseau hôte obtenu conformément au 
phénomène d’interférences constructives dans toute la structure.  
     A partir des caractéristiques du réseau hôte et des fréquences particulières de 
résonance du défaut, quelles conditions de transparence faut-il imposer pour qu’une onde 
incidente puisse traverser la structure désordonnée dans les meilleures conditions possibles ?  
Pour commencer à répondre à cette question, nous rappelons que dans la structure de 
bandes des systèmes ordonnés  masse-ressort la bande permise est asymétrique sur un 
domaine de fréquences autour de fréquence libre f0 (voir Fig. II. 18). Les fluctuations du 
coefficient de transmission disparaissent et 1)( 0 >≅< fT . Partons de ce constat et construisons 
les systèmes désordonnés. 
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a- La résonance de la commutation balistique 
Sachant que la fréquence libre est une grandeur caractéristique dans un oscillateur 
harmonique, quelle qualité de transmission peut on obtenir sur une corde chargée en système 
binaire masse-ressort désordonné si les fréquences libres fA  et fB sont identiques ?  
0
fff
BA
==       (II.23.a) 
Que deviennent les propriétés de transmission dans le système mécanique de la corde vibrante 
chargée en masse à la résonance dimère de masse (notée)
r
f  si la contrainte supplémentaire : 
r
ff ≡
0
                 (II.23.b) 
est imposée en présence des ressorts ? 
Fig. II.21   Représentation schématique de la contrainte de la résonance de commutation balistique 
dans le système de la corde chargée en masses-ressorts. (
0
fff
BA
==  et
r
ff ≡
0
) 
Afin de mettre en évidence les conséquences d’une telle manipulation (Eqs. II.23 (a) et 
(b)), la réponse du système est comparée à celle de la corde vibrante chargée uniquement en 
masses. Le profil de transmission correspondant à cB = 0.20, est représenté sur Fig. II. 22(a). 
Le nombre de 200 configurations a été nécessaire pour assurer une convergence acceptable de 
la transmission moyenne.  Contrairement au système de masse (en vert sur Fig. II. 22(a)) et 
conformément aux prédictions de la condition de résonance généralisée dans le modèle du 
dimère aléatoire (Eq.II.22), deux résonances apparaissent aux fréquences Hzf
r
04.8
1
=
et
rr
ff =
2
 respectivement.   
kB       kB      kA      kA     kA     kB         kB        kA     kA     kA     kA      kA       kA        kA      kB     kB
     f0         f0            f0       f0       f0       f0          f0             f0       f0       f0      f0       f0           f0            f0       f0       f0
MB      MB      MA    MA    MA     MB       MB      MA   MA    MA      MA    MA       MA        MA     MB    MB
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En se basant sur les relations de dispersion correspondantes (Fig. II. 22(b)), il est 
possible d’identifier les origines des résonances : Alors que la première résonance provient de 
l’effet dimère de masse-ressort ( 0)( 1 =rB fκ ), la seconde représente la résonance de 
commutation )()(
BBAA
ff κκ = , telle imposée au système (Eq. II.23) à la fréquence de 
résonance du dimère de masse
rBA
fff ≡= )( .  
Fig. II.22(a) Comparaison de la réponse de transmission entre systèmes de corde chargée en masse et 
en masse-ressort dans le cas de l’effet dimère. 
Fig. II.22(b) Identification des résonances à partir des relations de dispersion du modèle de Kronig-
Penney pour des systèmes différents de la corde chargée en masse et en masse-ressort. 
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Sachant qu’à la fréquence de commutation, les intensités des pics ( )
BAn
n
n
n
f
f
T
K
f
,
2
2
0
1
=








−=λ , 
sont identiques, l’application de la contrainte de l’indiscernabilité des éléments à cette 
fréquence rend le potentiel effectif du système binaire désordonné identiquement nul : 
  ( ) ( ) 0== rBrA ff λλ       (II.24) 
Dans ces conditions, de nouvelles propriétés de transmission intéressantes devraient 
apparaitre.   
Fig22(c) Comparaison des coefficients de Lyapunov réduits  entre systèmes de corde chargée en masse et en 
masse-ressort dans le cas de l’effet dimère. Singularité plus prononcée à  f = 9.647 Hz 
Le comportement du coefficient de Lyapunov réduit (Fig. II. 22(c)), montre qu’à 
cette fréquence particulière, la réponse du système présente une singularité très prononcée. La 
longueur de localisation dans ce système masse-ressort diverge d’une manière extrêmement 
remarquable )(10)( 4
rmasserressortmasse
ff ξξ =
−
 par rapport au celle du dimère de masse. Un 
mode de transmission plus étendu est ainsi obtenu. 
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Nature des modes de transmission  
Afin d’identifier la nature des modes de transmission aux différentes résonances                    
fr1 = 8.084 Hz et  fr2 =  9.647 Hz (et à leurs voisinage), l’allure de la fonction enveloppe 
correspondante sur la longueur du système est examinée à partir de >< )(NT  (Fig. II. 23(a)) 
A la résonance dimère (fr1 = 8.084 Hz ),  le mode de transmission est similaire au mode 
de Bloch dans un ordre parfait. A son voisinage,  f = 0.99 fr1, l’effet du désordre est 
sensiblement ressenti sur de grandes distances. Il devient de plus en plus significatif à partir 
de  f = 0.98 fr1  avec la décroissance exponentielle  remarquable  de la fonction enveloppe. 
Sur une longueur L= 3000 d, (correspondant à  la présence de 300 dimères répartis 
aléatoirement), < T >  diminue jusqu’à 35 %  de sa valeur initiale. 
Fig. II. 23 (a)  Effet du désordre sur la caractère diffusif de la résonance dimère dans le système 
masse-ressort.  
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Par ailleurs, à la fréquence de commutation établie sur l’indiscernabilité des fréquences 
libres des éléments hôtes et défauts, le profil de transmission est fondamentalement différent : 
< T (N) > = 1 indépendamment de la taille du système (Fig. II. 23(b)).  
Comparativement aux cas précédents du système électronique et à la corde chargée 
uniquement en masses, la disparition  de la fonction enveloppe périodique (qui caractérise le 
phénomène de la diffusion élastique dans les systèmes ordonnés) est essentiellement due à 
l’absence de tout élément diffuseur à l’intérieur du système. Disposant de cellules masse-
ressort parfaitement  transparente ( ( ) 0
,
=
= BAnnn
fλ ) à la résonance de commutation, le mode 
de propagation devient totalement libre sur son parcours le long de ce système effectivement 
ordonné. Le régime  de transmission balistique est ainsi obtenu. 
Fig. II. 23 (b)  Effet du désordre autour de la résonance de commutation balistique dans le système 
masse-ressort. 
Au voisinage de cette résonance de commutation balistique, < T >  décroit linéairement 
en fonction de la longueur  du système. Cette décroissance linéaire est d’autant plus 
importante lorsque la fréquence d’incidence s’éloigne de la résonance de commutation 
balistique. 
Chapitre 2: Propagation des ondes mécaniques dans les chaines aléatoires à désordre                      
binaire corrélé
85
b- La résonance dimère balistique 
Constatant de plus près, la nature étendue des  modes de transmission aux différentes 
résonances : élastiquement diffusif à la résonance dimère Hzf
rB
04.8=  et balistique à la 
résonance libre 
BA
ff =  respectivement,  que devient la transmission à la résonance dimère 
frB  si celle-ci coïncide avec la fréquence libre du réseau hôte ?  
La contrainte équivalente
ArB
ff =  est représentée sur la configuration suivante (Fig. II.24) 
Fig. II.24  Représentation schématique de la contrainte de la résonance dimère balistique dans le 
système de la corde chargée en masses-ressorts. 
En préservant les mêmes paramètres que ceux du système hôte précédent et 
conformément aux relations de dispersion du modèle de Kronig-Penney, le défaut                   
MB = 0.150 kg, fB = 8.084 Hz est le plus approprié pour vérifier cette contrainte                  
(Fig. II. 25(a)). Pour les paramètres utilisés, seule une résonance de transparence du dimère 
est prévue à la  fréquence Hzf
r
647.9= . Qualitativement, ce pic de résonance dimère a la 
caractéristique de présenter moins de fluctuations dans le profil de transmission par rapport au 
cas de la résonance dimère précédente (courbe rouge sur Fig. II. 25(b)). En observant de plus 
prés, le comportement du coefficient de Lyapunov réduit à la résonance dimère (Fig. II. 25 
(c)), nous remarquons la présence d’une singularité très semblable à celle déjà obtenue dans le 
cas de la résonance de commutation balistique. Qualitativement, ceci nous amène à penser 
que le caractère conventionnel de la résonance dimère peut aussi avoir une signature 
balistique.   
kB      kB       kA      kA     kA      kB       kB        kA     kA     kA     kA      kA        kA       kA      kB     kB
   fB       fB           frB      frB      frB       fB        fB          frB      frB      frB      frB      frB         frB           frB     fB     fB
MB    MB    MA    MA    MA     MB       MB        MA     MA    MA    MA      MA       MA        MA     MB    MB
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Fig. II. 25(a)  Vérification des paramètres reproduisant la contrainte du dimère balistique 
Fig. II. 25(b) Comparaison entre les profils de transmission correspondant aux systèmes de la corde 
chargée en masse et en masse-ressort dans le cas de l’effet dimère. 
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Fig. II.25(c) Comparaison entres les coefficients de Lyapunov réduits  entre systèmes de corde chargée 
en masse et en masse-ressort dans le cas de l’effet dimère. 
Pour vérifier cette hypothèse, la nature du mode de transmission à la résonance dimère 
est éxaminé. A travers Fig. II. 25 (d), <T (N, f0) >= 1  le long du système. Une substitution du 
régime diffusif par la transmission balistique à la résonance dimère est ainsi réalisée.  
Fig. II. 25 (d)  Effet du désordre sur la résonance dimère balistique dans le système de la corde 
chargée en masses-ressorts. 
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Par ailleurs, avec la décroissance exponentielle de <T (N) > autour de la résonance 
dimère balistique (Voir Fig. II. 25 (d)), la transmission est plus susceptible à l’effet du 
désordre. Ceci est essentiellement dû à la présence physique des défauts reproduisant moins 
l’ordre parfait autour de la résonance.
c- Conclusion 
La propagation des ondes transversales mécaniques dans un système unidimensionnel a 
été décrite en présence de la corrélation de désordre à courte échelle.  Disposer aléatoirement 
des paires de défauts de masse dans une corde vibrante, supprime la localisation d’Anderson à 
certaines fréquences et fournit au système désordonné des modes de transmission étendus, 
similaires à ceux de l’onde de Bloch dans des systèmes ordonnés.  En présence de défauts 
dimère totalement transparents,  l’onde  mécanique incidente exploite un canal autorisé de la 
bande permise du sous réseau hôte pour se propager quasi-librement à travers  tout le système. 
C’est l’effet dimère conventionnel, tel identifié dans le système électronique à distribution de 
Dirac. 
Cependant, en présence de ressorts, une nouvelle cellule masse-ressort est considérée. 
L’interaction supplémentaire sur la masse induite par le ressort modifie la réponse spectrale 
des systèmes binaires de masse correspondants. En se basant sur le modèle de Kronig-Penney, 
nous avons démontré que dans le modèle du dimère aléatoire, deux résonances sont 
probables : En plus de la résonance dimère conventionnelle relative à la transparence du motif 
défaut dimère, une résonance de commutation apparait lorsque les deux cellules hôte et défaut 
sont équivalentes. Ne pouvant distinguer entre éléments hôte et défaut,  une configuration 
d’un ordre parfait s’installe dans la structure désordonnée justifiant ainsi le caractère de l’onde 
de Bloch à la résonance de commutation. 
Avec la possibilité de maitrise des paramètres masses et ressorts, la qualité de 
transmission  dans les systèmes de masses peut être améliorée vers un régime de transmission 
balistique. La résonance de commutation balistique est obtenue lorsque BA ff = alors que la 
résonance dimère balistique vérifie
ArB
ff = . La fréquence rBf  étant celle de la résonance 
défaut dimère masse-ressort et Af  ( Bf ) la fréquence libre du motif hôte (défaut). (Consulter 
le tableau récapitulatif II. 2) 
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d- Application : Etude des filtres optiques balistiques 
Motivés par les réponses balistiques enregistrées dans la suppression de la 
localisation d’Anderson dans les systèmes unidimensionnels par effet dimère, l’étude des 
propriétés de transmission des structures masse-ressort est appliquée aux filtres mécaniques. 
Partant du modèle conventionnel du dimère mécanique, tel que examiné par Bouhafs [25], 
nous présentons  dans cette partie les améliorations susceptibles d’apparaitre sur la qualité de 
transmission de ces systèmes lorsque la procédure d’alignement des résonances est prise en 
considération. Le champ d’application de l’effet dimère balistique est aussi élargi aux alliages 
hôtes désordonnés.  La qualité de transmission est décrite en fonction du taux de désordre de 
masse. Rappelons que les réponses du système sont données à partir des valeurs moyennes de 
la transmission  < T > et du coefficient de Lyapunov réduit >< ξ
L
  (L étant la taille et ξ  la 
longueur de localisation). 
Soit un système masse-ressort de N = 800 cellules régulièrement espacées dans un 
réseau periodique unidimensionnel de paramètre de réseau d = 0.05 m. Une distribution 
binaire de masse MA = 0.1 kg,  MB = 0.2 kg  et cB = 0.40  définit le désordre de masse tandis 
que les ressorts sont choisis de manière identique (Kn = K = 10 N / m) [25].  
Fig. II.26  Représentation schématique du système  considéré [25] 
A partir des relations de dispersion du modèle de Kronig-Penney correspondantes 
aux motifs défaut et hôte, nous pouvons affirmer que seule la condition de la résonance 
dimère conventionnelle (Eq. II.22) est vérifiée. 
  K            K           K         K        K        K             K           K          K       K       K         K            K             K         K       K
     fB          fB           fA      fA      fA      fB           fB          fA       fA       fA      fA       fA          fA           fA      fB      fB
MB    MB    MA    MA    MA     MB       MB        MA     MA    MA    MA   MA       MA        MA    MB    MB
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Fig. II. 27(a)  Relations de dispersion de plusieurs systèmes de la corde vibrantes chargée en masse-ressort                 
(K = 10 N/m  et masses M différentes) 
Conformément au résultat de Bouhafs [25],  un pic de transmission 1≅>< T  est 
observé au voisinage de la fréquence Hzf
r
20.5= . Présentant un coefficient de 
Lyapunov 0
)(
1
→
rfξ , ce mode étendu est caractérisé par une longueur de 
localisation Lf
r
300)( ≈ξ . En se basant sur les précédentes confirmations sur la nature des 
modes résonants dimère, cette résonance ne peut être qu’équivalente à celle d’un mode 
similaire de Bloch [6,18, 23]. Un pic de transmission unité résulte d’une suppression de la 
localisation d’Anderson à la fréquence de transparence du motif dimère. Cette résonance 
présente une largeur de résonance Hz20.1=δ  conforme au résultat précédent [25]. (voir 
Figs. II.28 (c) et 29 (a)). Une fenêtre de résonance s’ouvre ainsi dans le spectre de 
transmission sous forme d’un filtre mécanique. Seules les ondes de  fréquences appartenant la 
bande passante du filtre sont les plus probables à traverser considérablement ce système 
désordonné.  
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Fig. II. 28 (c) Décroissance quasi linéaire dans la représentation logarithmique de la largeur de résonance en 
fonction de la longueur du système  [25]
(a) (b) 
Fig. II.28 Apparition des pics de résonances dimère dans les réponses moyennes de la transmission 
(a).  Le coefficient de Lyapunov atteint sa valeur minimale à la résonance dimère (b) [25] 
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Fig. II. 29 (a) Réponses moyennes de la transmission  pour différentes configuration du modèle du dimère 
aléatoire (RDM) : Conventionnel  (CRDM) et balistique I et II (BRDM I et BRDM II) 
Fig. II. 29 (b) Réponses moyennes du coefficient de Lyapunov réduit  pour les différentes configurations du 
modèle du dimère aléatoire (RDM) : Conventionnel  (CRDM) et balistique I et II ( BRDM I et BRDM II)
Par ailleurs, avec la possibilité d’ajuster les paramètres structuraux des cellules 
élémentaires,   qu’advient –il à ce filtre mécanique lorsque la fréquence de la résonance 
dimère  
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Br
f  coïncide avec celle la fréquence libre 
A
f  du réseau hôte  (ou vice versa) ? A ce sujet, 
deux systèmes comparatifs à la configuration du dimère conventionnelle sont proposés : 
1. La configuration dimère I 
Tout en préservant les paramètres du système hôte,  identiques à celles du système 
conventionnel [25] ( KgM
A
100.0= ), cherchons la cellule (B) correspondante à la 
réalisation de la contrainte de l’alignement des résonances :   
ArB
ff ≡                (II.25) 
A partir de Fig. II. 30 (équivalente à Fig. 5 de [25], décrivant le comportement de la 
résonance principale du motif dimère en fonction de la masse (lorsque  K = 10 N / m)), la 
masse défaut la plus convenable, est interpolée à kgM
B
396.3= . Ceci est également vérifié 
sur Fig. II. 25(a) qui reproduit la relation de dispersion du modèle de Kronig-Penney  pour la 
masse considérée plus haut. 
Fig. II. 30 Décroissance  de la fréquence de résonance du dimère en fonction de la masse défaut MB 
[25] 
Disposant d’une masse défaut MB, plus importante, cette structure présente  un pic de 
transmission plus fin,  de bande passante Hz2
1
105.1 −≈δ  insignifiante par rapport à celle du 
cas conventionnel ( Hz20.1=δ ), Avec une longueur de localisation plus 
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importante )(102.3)( 3
1 rr
ff ξξ ≈ , un mode résonant plus étendu ( 7
1
106.1)(/ −≈><
r
fL ξ ) 
s’est installé dans le spectre de transmission.  
En présence de défauts dimère totalement transparents ( 0)( =BB fκ ) et un réseau 
hôte, dont les éléments diffuseurs sont autant transparents ( 0)( ==
BAn
ffλ ), une onde 
incidente à cette fréquence se propage le plus librement possible.  
Dans le but de décrire la nature du mode de transmission dans ces conditions 
favorables, la réponse moyenne de la transmission   T(N) ><  en fonction de la taille du 
système, mesurée en nombre de séquences N est examinée. Comparé au cas conventionnel 
diffusif [25], 1  T(N) =><  à la résonance,  indépendamment de la taille du système. C’est le 
régime balistique. 
Fig. II. 31 Comparaison entre les différents types de modes résonants  en fonction des modèles du 
dimère aléatoire (RDM) : Conventionnel  (CRDM) et balistique I et II (BRDM I et BRDM II). 
Les réponses de la première configuration balistique (Ballistic Random Dimer Model I : 
BRDM I ) est décrite en fonction de la largeur de la résonance )(
1
Nδ  et  du facteur de qualité 
)(
1
NQ  sur une échelle convenable.  
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Fig. II. 32  Comparaison entre les caractéristiques du filtre mécanique correspondant                              
(les indices 1 et 2 sont relatifs aux configurations balistiques 1 et 2 respectivement) 
Une comparaison directe entre le régime balistique à Hzf
r
59.1
1
≅  (indice 1) et le 
régime conventionnel, diffusif à Hzf
r
20.5≈  montre  que : 
)(13)(
1
NQNQ ≈   et )(45)(
1
NN δδ ≈    (II.26) 
La représentation logarithmique de ces deux fonctions montre que ces comportements  
obéissent à des lois de puissance :   

	


±=
±=
− 0.006)(0.495 with  )(
0.006)(0.484 with  )(
1
1
βαδ
βα
β
β
NN
NNQ
  (II.27) 
où ββ et  sont des exposants réels.  Les valeurs obtenues sont proches de celles de Bouhafs 
dans le modèle conventionnel [25], tel représenté sur Fig. II. 28 (c). 
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2. La configuration dimère II 
Dans le cas où  la constante de raideur K = 10 N / m,  le défaut  Md = 0.200 Kg  présente 
une fréquence de résonance dimère Hzf
r
20.5≈ . Par conséquent, la cellule hôte la plus 
appropriée pour vérifier la condition de l’alignement des fréquences caractéristiques :  
ArB
ff ≡       (II.28) 
correspond à KgM
A
009.0≈  (voir Fig. II. 27 (a)). 
La transmission moyenne correspondante est représentée sur Fig. II.29(a) (en rouge). 
Conformément à la condition de résonance conventionnelle, le pic de transmission unité 
apparait à la fréquence de résonance dimère Hzff
rr
20.5
2
≈=  . Présentant une singularité 
plus prononcée, l’extension spatiale du mode de transmission à cette résonance s’est 
élargie ( )(105.3)( 4
2 rr
ff ξξ = ). Répondant aussi à la condition de résonance dimère 
balistique, le profil de transmission présente moins de fluctuations autour de la résonance par 
rapport au cas conventionnel et une largeur à mi-hauteur réduite de moitié (
2
2
δδ =  ).  La 
qualité de transmission est de nouveau améliorée. 
 Sur Fig. II. 32, )(
2
Lδ  et )(
2
LQ  sont  calculées  et représentées sur la même échelle 
logarithmique. Présentant des courbes parallèles par rapport au cas précédents, des 
comportements en lois de puissances identiques sont observés, leurs comportements sont 
décrits par des exposants ββ and  à valeurs universelles.  Cependant, en  constatant que : 
)(2)(
2
NQNQ ≈       (II.29)
cette configuration est moins attractive que la précédente (configuration 1), bien qu’elle 
préserve la même résonance que celle du dimère conventionnel. 
En conclusion,  la résonance dimère balistique, exprimée par les conditions : 
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0)             
et                   
10
=
≤=
BrA
BrArBB
(f
)(f,)(f κκ
    (II.30) 
améliore  les propriétés de transmission dans le modèle du dimère aléatoire. L’augmentation 
de facteur de transmission des filtres mécaniques balistique correspondant dépend fortement 
de la manière avec laquelle le motif dimère est transparent à la fréquence libre de la cellule 
hôte. 
Un tel phénomène ne peut se réaliser ni dans les systèmes mécaniques de masse, ni 
dans les systèmes électroniques en pic delta, à cause de l’expression inappropriée de leurs 
potentiels respectifs pour vérifier 0) =
BrA
(f . 
3- La configuration dimère balistique dans un alliage hôte désordonné 
Dans le but de mieux contrôler les propriétés de la transmission balistique dans le 
cadre de l’effet dimère et pour une meilleure maitrise des caractéristiques de la résonance 
dimère balistique dans les filtres mécaniques, un désordre de type alliage est introduit dans le 
réseau hôte.  
Ce désordre consiste à rendre la structure hôte compositionellement aléatoire. 
Préservons la cellule dimère ( MB = 0.200 kg,  KB =KA = K = 10 N / m  pour laquelle  la 
résonance dimère se situe à la fréquence Hzf
r
20.5≈  )  et  considérons le cas d’un désordre 
de masses généré dans la structure hôte par une distribution P(Mn) rectangulaire, de valeur 
moyenne M0  et de largeur M∆ tel que :  



	

 ∆+<<∆−
∆=
ailleurs
MMMMMsi
MMP
A
A
                                        0
     
2
1
)( 00    (II.31) 
Lorsque  le  désordre  M0 = 0.100 kg  et  M = 0.100 kg ,  est incorporé dans la 
structure hôte , la résonance dimère Hzf
r
20.5≈  ( correspondant à M = 0.kg ) disparait 
entièrement du spectre de transmission. Le système hôte est devenu suffisamment désordonné 
pour permettre  à  la  localisation  d’Anderson  de  rendre  le milieu de propagation totalement  
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réfléchissant (sur le domaine de fréquence considéré autour de fr). La transmission 
02.0)(
0
≈><
=∆ MMrfT  est négligeable et à la fréquence de résonance dimère (correspondant 
à M = 0.kg), le coefficient de Lyapunov réduit, passe de 
4
0
10
)(
−
=∆
≈><
Mr
f
L
ξ   à la 
valeur 5
)(
0
≈><
=∆ MMrf
L
ξ . Les modes de transmission correspondants sont 
remarquablement localisés (voir courbes en gris sur Fig. II. 33(a) et 33(b)).  
Fig. II. 33(a) Profil de transmission des configurations dimère dans le cas de désordre type alliage dans 
la structure hôte. Du modèle conventionnel (CRDM) au modèle balistique (BRDM)  
Fig. II. 33(b) Profil de coefficient de Lyapunov réduit relatifs aux configurations dimère étudiées dans 
le cas de désordre type alliage dans la structure hôte. Du modèle conventionnel (CRDM) au modèle 
balistique (BRDM) 
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En observant de plus prés la fonction enveloppe relative à ce mode de transmission 
sur des longueurs plus considérables, la faible valeur de < T(N) > décroit exponentiellement 
le long du système et confirme par la même occasion la nature totalement localisé du mode de 
transmission (Fig. II. 33 (c), courbe rouge) 
Fig. II. 33(c)  Nature des modes de transmission à la résonance pour les différentes configurations 
dimère étudiées dans le cas de désordre type alliage dans la structure hôte. Du modèle conventionnel 
CRDM au modèle balistique BRDM 
Ayant vérifié que cet alliage est suffisamment désordonné en masse pour rendre la 
transparence du motif dimère totalement insignifiante (inexploitable), quel moyen devrons 
nous utiliser pour réactiver cette résonance dimère ?  
La réponse provient de l’introduction d’un désordre supplémentaire de ressorts de 
constantes de raideurs Kn. Ce désordre (à vocation constructive donc forcément particulier),  
obéira au principe de l’alignement des fréquences (tel établi dans la définition de la fréquence 
de commutation) au niveau de chaque cellule. Ces ressorts dont la distribution reste aussi 
aléatoire que celle des masses, doivent présenter des fréquences libres 
n
n
n
M
K
f =  identiques 
à la fréquence de transparence du dimère tel que : 
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rBn ff ≡                        (II.32.a) 
Fig. II. 33 (d) Représentation schématique de l’alignement des fréquences caractéristiques entre la 
résonance de transparence du défaut et la résonnance de commutation balistique de la structure hôte 
désordonnée 
Pour une telle restriction ‘interne’ sur les désordres de masses et de ressorts, un mode 
délocalisé à une longueur de localisation L410≈ξ  réapparait sur le spectre de transmission à 
la fréquence même ( Hzf
r
20.5≈ )  de la résonance dimère conventionnelle (M = 0.kg).( 
voir Fig. II. 33(a) et (b))  
A partir de la description de la fonctionne enveloppe correspondante, ce mode de 
transmission confirme son caractère balistique (Fig. II. 33 (c), courbe en bleue). La 
transmission unité indépendante de la longueur du système  se justifie par  la contrainte de la 
commutation balistique : 
0)( =rBn fλ       (II.32.b) 
imposée à la fréquence de transparence du dimère le long du milieu hôte désordonné sur 
chaque site n de la structure désordonnée. Aussitôt ressuscitée, il devient aussi possible de 
contrôler la qualité de transmission à la résonance balistique par ajustement des paramètres 
structuraux de la structure hôte. 
  kB        kB          k3     k4      k5       kB         kB         k8      k9       k10    k11      k12        k13         k14     kB     kB
     frB       frB       frB    frB      frB      frB           frB          frB      frB      frB      frB      frB         frB         frB     frB     frB
MB    MB    M3    M4    M5     MB       MB        M8     M9    M10    M11   M12       M13        M14    MB    MB
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La taille étant fixée à N = 800, l’effet de la variation de la masse est étudié. Le 
comportement du facteur de qualité )( MQ ∆  en fonction du désordre de masse  ( kgM 5≤∆ ) 
dans le système hôte est décrit sur  Fig. II. 34. 
Fig. II. 34  Largeur à mi-hauteur de la résonance et facteur de qualité en fonction du taux de désordre de la 
structure hôte.  
A partir de la représentation logarithmique, nous pouvons constater que le facteur de qualité 
)( MQ ∆  suit une loi de puissance dont l’exposant α  définit deux régimes distincts   
3.0≈α     pour  kgMkg
n
0.10.0 <<      
       et      (II. 33) 
5.0≈α     pour    kgMkg
n
0.100.1 <<   
          
en fonction du taux de désordre. Dans les deux cas, la qualité de transmission est nettement 
améliorée.  
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4- Conclusion  
L’étude des propriétés de transmission des filtres mécaniques dans les systèmes 
binaires aléatoires à désordre corrélé à courte portée à été présentée. L’ajustement convenable 
des paramètres intrinsèques masse - ressort dans le système de la corde vibrante a permis 
d’améliorer le rendement des filtres mécanique conventionnels : Des régimes à transmission 
balistique à la résonance dimère sont obtenus dont la qualité de transmission est décrite par 
des lois de puissance à exposant universels.    
Dans le cas d’alliages désordonnés hôtes, la résonance dimère balistique est restaurée 
pour autant que la condition de commutation balistique soit préservée sur chaque site du 
réseau.  Par l’incorporation d’un désordre de ressort à vocation constructive, la qualité de la 
transmission dans ces structures est nettement améliorée avec l’augmentation du taux de 
désordre de masse. (Consulter le tableau récapitulatif II.3) 
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III - Conclusion générale  
La propagation d’ondes mécaniques dans des chaînes linéaires désordonnées à profils 
de potentiel différents a été étudiée par analogie au modèle électronique de Kronig-Penney. 
Conformément à la condition de la transparence du motif dimère dans les systèmes binaires, 
la résonance conventionnelle de l’effet dimère apparait aussi lorsque sa fréquence 
caractéristique de transparence du motif défaut dimère coïncide avec la fréquence d’un canal 
de transmission permis de la structure hôte. La présence d’un tel motif transparent fournit au 
milieu de propagation des modes de propagation étendus, diffusifs, reproduisant des situations 
similaires à celle d’un ordre parfait. 
En disposant d’un paramètre supplémentaire dans le profil du potentiel, le système de 
la corde vibrante chargée en résonateurs masse-ressort est plus instructif. L’utilisation de la 
condition généralisée de la résonance nous a montré la possibilité de définir une résonance de 
commutation pour laquelle des modes de Bloch apparaissent.  
De ce fait, l’application de la procédure de l’alignement de ces deux résonances (dont 
les origines sont différentes), sur une fréquence commune a permis d’améliorer les propriétés 
de transmission de ces systèmes aléatoires à désordre corrélé. A la fréquence libre, commune 
entre les deux motifs, l’onde propagatrice à la résonance dimère perd son caractère diffusif et 
devient sous contrôle d’un régime de transmission balistique.   
L’insertion d’un désordre de masse dans la structure hôte détruit la résonance 
balistique et rend le système totalement réfléchissant. Néanmoins, introduire un désordre 
supplémentaire de ressort à vocation constructive permet de ressusciter cette transition de 
phase (mode localisé – mode étendu) à partir de la procédure de l’alignement des fréquences. 
Des filtres mécaniques balistiques de systèmes désordonnés à meilleure qualité de 
transmission peuvent ainsi être obtenus.   
Finalement, au vu des améliorations enregistrées sur les propriétés de transmission 
fournies par la procédure de l’alignement des résonances par ajustement convenable des 
paramètres intrinsèques des motifs défaut et hôte, nous pensons que cette manipulation est 
aussi applicable à d’autres types de systèmes unidimensionnels désordonnés. Par analogie à la  
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propagation des électrons dans les heterostructures et superréseaux unidimensionnels, nous 
pensons à la transmission de la lumière dans les cristaux photoniques désordonnés d’autant 
plus que des études récentes ont montré le phénomène de la suppression de la localisation des 
photons  dans les systèmes stratifiés unidimensionnels [32,33]. Chercher à améliorer la qualité 
de transmission  de ces structures fera l’objet de notre étude dans le chapitre suivant de cette 
thèse. 
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Tableaux récapitulatifs 
Système masse  (d = 0.05 m ) 
Motif  hôte Motif défaut Résonance dimère (Hz) 
MA = 0.300 kg MB= 0.150 kg 9.647 
Tableau II. 1 Effet dimère conventionnel dans le système masse. 
Système masse-ressort   (d = 0.05 m) 
Motif  hôte Motif défaut Fréquence de 
Résonance(Hz) 
Type de résonance  
MA = 0.300 kg 
fA= 9.647 Hz 
MB= 0.150 kg 
fB= 8.758 Hz 
7.726 
10.466 
Dimère conventionnel 
Commutation conventionnelle 
MA = 0.300 kg 
fA= 9.647 Hz 
MB = 0.150 kg 
fB= 9.647 Hz 
8.084 
9.647 
Dimère conventionnelle 
Commutation balistique 
MA = 0.300 kg 
fA= 9.647 Hz 
MB = 0.150 kg 
fB= 8.084 Hz 
9.647 Dimère balistique  
Tableau II. 2 Effet dimère conventionnel et balistique dans le système masse-ressort 
Etude des filtres mécaniques balistiques  (d = 0.05 m) 
Motif  hôte Motif défaut Fréquence de 
Résonance(Hz) 
Type de résonance  
MA = 0.100 kg 
KA= 10 N/m 
MB= 0.200 kg 
KB= 20 N/m 
5.20 Dimère conventionnel 
(CRDM) 
MA = 0.100 kg 
KA=  10 N/m 
MA = 3.396 kg 
KB= 20 N/m 
1.59 Dimère  balistique 
 (BRDM I ) 
MA = 0.009 kg 
KA=  10 N/m 
MB= 0.200 kg 
KB= 20 N/m 
5.20 Dimère balistique  
(BRDM II ) 
MA = 0.100 kg 
MA = 0.100 kg 
KA= 10 N/m 
MB= 0.200 kg 
KB= 20 N/m 
- Localisation dans alliage hôte 
désordonné 
MA = 0.100 kg 
MA = 0.100 kg 
fA n = 5.20 Hz 
MB= 0.200 kg 
KB= 20 N/m 
5.20 Dimère balistique dans alliage 
hôte désordonné 
BRDM 
MA = 0.100 kg 
MA = 0.500 kg 
fA n = 5.20 Hz 
MB= 0.200 kg 
KB= 20 N/m 
5.20 Dimère balistique dans alliage 
hôte désordonné 
BRDM 
Tableau II. 3 Résonances conventionnelles et balistiques dans les filtres mécaniques à 
effet dimère  (système masse-ressort) 
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Chapitre 3 
Propagation des ondes électromagnétiques  
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Ce chapitre portera sur la propagation des ondes électromagnétiques dans les 
structures unidimensionnelles stratifiées en analogie avec le comportement des électrons dans 
les heterostructures. Se présentant en alternance régulière de couches diélectriques différentes, 
les films photoniques sont appropriés pour reproduire la physique fondamentale du modèle 
électronique de Kronig-Penney à profil de potentiel rectangulaire. 
Conformément à la démarche suivie dans le chapitre précédente, le désordre binaire 
est examiné dans son aspect conventionnel pour démontrer la suppression de la localisation 
unidimensionnelle des photons par effet dimère. Généralisé, le système binaire présente un 
type supplémentaire de résonance dans le spectre de la transmission optique.  
Par ajustement convenable des paramètres structuraux (constante diélectrique et 
épaisseur caractéristiques de chaque couche) des motifs hôte et défaut,  nous tenterons de 
décrire les améliorations susceptibles d’apparaitre sur les réponses de la transmission à la 
résonance dimère. La nature des modes résonants obtenus est examinée et les régimes de 
transmission plus favorables à la propagation de l’onde sont ainsi identifiés. 
Des équivalences avec les résonances apparues dans le système masse-ressort sont 
également établies. 
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I. Introduction aux cristaux photoniques et à l’analogie électronique 
Un cristal photonique unidimensionnel est une structure periodique qui préserve la 
symétrie de translation dans une direction (la direction de croissance de la structure) et reste 
invariant dans les deux autres directions (transversales). Ces structures périodiques de 
couches planes diélectriques (ou métalliques ) sont conçues pour la propagation des ondes 
électromagnétiques de la même manière qu'un potentiel périodique affecte le déplacement des 
électrons dans un cristal [1-4]. L’absence de modes propagatifs sur certains domaines de 
fréquences est quantifiée en bandes interdites : Une onde lumineuse n’y trouve aucun vecteur 
d’onde réel lui permettant de se propager dans la structure [5]. 
Entre électrons dans les semi-conducteurs (arrangement periodique de potentiel 
atomique) et photons dans les milieux diélectriques à modulation périodique, il devient 
remarquable de constater l’apparition de nouveaux phénomènes en électromagnétisme : Des 
variétés de bandes de dispersion et de bandes interdites sur des domaines variables de 
longueurs d’ondes peuvent être obtenues seulement à partir de l’ajustement des paramètres 
structuraux du système. La propagation des ondes est ainsi modifiée d’une manière 
maitrisable [6].  
Cependant, ces dispositifs ne peuvent être envisageables sans l’immense 
développement technologique que les techniques de fabrication de ces structures films ont 
connues. Les milieux stratifiés croissent artificiellement en utilisant des techniques de 
l’épitaxie, de la déposition chimique ou l’évaporation sous haut vide. La maitrise de ces 
techniques de croissance permet d’ajuster avec une précision assez appréciable, l’épaisseur et 
la nature des couches déposées [7]. 
Connu en optique sous le nom de miroir de Bragg [8], le milieu stratifié est 
équivalent au modèle électronique de Kronig Penney pour lequel toute l’information physique 
est définie sur une période du système [9]. Le processus de transmission optique dépend 
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explicitement de la modulation diélectrique dans la cellule élémentaire. Décrivant des couches 
diélectriques homogènes, la fonction diélectrique correspondante apparait sous forme de 
fonction escalier dont la hauteur du palier diffère dans chaque couche. Un profil de barrière et 
de puits optiques peut ainsi être conçu de la même manière que celle des heterostructures 
électroniques  et des superréseaux [9-11].  
A ce sujet, la physique qui décrit le comportement d’un électron dans ces matériaux 
quantifie son énergie et le fait déplacer à l’intérieur de mini bandes permises lorsque l’ordre 
est reproduit à travers tout le système. L’exploitation de ces niveaux d’énergie a aussitôt 
suscité un intérêt particulier dans la transmission électronique : Depuis l’avènement de la 
structure double barrière (Fig. III.1), les propriétés de transmission de tels dispositifs 
électroniques se sont retrouvées nettement améliorées : L’apparition de la résistance 
différentielle négative dans les caractéristiques I-V de la diode à effet tunnel résonant 
correspondante fournit aux électrons des conditions de transmission plus favorables en 
exploitant les canaux de transmission relatifs à ces états quasi-liés [12,14]. Aussi 
contrairement aux matériaux massifs, la richesse d’une telle structure réside dans l’apparition 
de ces mini-bandes permises ajustables, de mini-zones de Brillouin dans l’espace réciproque 
et aussi dans la cohérence du transport obtenue sur des périodes considérables par rapport à 
celles établies dans les couches fondatrices de la cellule élémentaire [11].  
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Fig. III.1 (a) : Etats quasi liés dans  
une diode Laser à effet tunnel résonant [15] 
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Les années 90 ont vu l’émergence d’un nombre important de travaux sur les 
phénomènes de délocalisation dans les systèmes unidimensionnels désordonnés. Faisant suite 
aux résultas originaux de P. Philips sur la suppression de la localisation d’Anderson dans les 
chaînes linéaires [15], ces études ont été étendues aux heterostructures 
électroniques unidimensionnelles: L’effet dimère brise la symétrie de translation et fournit au 
système à des énergies particulières un ensemble d’états délocalisés  appartenant à de mini 
bandes permises.   
Dans une série de travaux sur les propriétés de transport dans les heterostructures 
électroniques désordonnées, Dominguez et al. [16], ont montré les améliorations apportées 
par la corrélation du désordre à courte portée dans les systèmes binaires [16]. T. Hakobyan 
[17], A. Parisini [18], I. Gomez [19] et S. Bentata [20] ont étudié numériquement l’influence 
du désordre corrélé à courte portée sur les propriétés de transport dans les heterostructures 
GaAs-AlxGa1-xAs. Afin de distinguer la nature des modes résonants, diverses quantités 
physiques telles que la conductance, les fluctuations universelles de conductances, la longueur 
de localisation, la résistance, la distribution de la résistance ont été étudiées statistiquement au 
moyen du formalisme de la matrice de transfert [16-21]. Malgré la présence aléatoire du motif 
défaut dimère, la corrélation du désordre à courte portée fournit au système un régime de 
transmission métallique. Dans ces structures, des états étendus, similaires aux ondes de Bloch 
apparaissent aussi au voisinage proche des résonances dimère, tandis que des modes de 
transmission totalement localisés similaires à ceux du désordre binaire non corrélé persistent 
aux bords des mini-bandes permises [16-21]. Cette approche théorique du phénomène de 
délocalisation au niveau des heterostructures désordonnées a été consolidée par l’étude 
expérimentale de Bellani et al [22]. 
  Dans le même contexte de la localisation d’Anderson, la propagation des ondes 
électromagnétiques a été également initiée dans les systèmes tridimensionnels par S. John 
[23]. Depuis le travail original de E. Yablonovitch [24], un grand effort a été également 
dévoué à l’étude de la manipulation des bandes interdites dans les cristaux photoniques afin 
de contrôler convenablement la propagation de la lumière dans les dispositifs 
optoélectroniques [25, 26].  
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Le phénomène de localisation optique a été examiné en tant que type de diffusion 
due aux interférences multiples aléatoires. Ces structures ont suscité plus d’intérêts depuis que 
ces interférences ont montré une attitude constructive face à la diffusion multiple aléatoire, 
dans des situations de rétrodiffusion cohérente (ou de faible localisation) [27] et de différents 
cas de corrélations de désordre [28, 29]. En 1987, M. Kohmoto et al ont traité les milieux 
apériodiques en proposant la séquence de Fibonacci [30]. Par la suite, la propagation de la 
lumière dans la structure Thue-Morse est venue confirmer la présence de modes de 
propagation étendus dans les structures particulièrement désordonnées [31]. 
Motivés par le phénomène de la délocalisation dans les systèmes binaires 
électroniques par effet dimère, R.W. Peng et al. ont examiné dans des travaux récents, une 
corrélation interne entre couches diélectriques binaires appartenant à des structures 
apériodiques,  présentant  une symétrie miroir. Celle-ci a permis reproduire des résonances 
similaires aux résonances dimère dans les multicouches binaires Si/ SiO2 [28]. Dans le même 
contexte de corrélation de désordre, l’étude a été étendue à la description de la transition de 
phase localisation-délocalisation des photons dans les systèmes désordonnés. Dans le papier 
le plus récent de Z. Zhao et al, la transmission des photons a été étudiée aussi bien 
théoriquement qu’expérimentalement [32]. Des résonances multiples, représentant des modes 
de transmission étendus sont apparus dans le spectre de transmission des structures n-mer 
conformément aux prédictions théoriques : Avec la présence de canaux de transmission 
transparents pour lesquels la distribution de champ électromagnétique est uniforme le long de 
la structure, des modes similaires aux ondes de Bloch apparaissent dans ces structures 
particulièrement désordonnées. Une telle manipulation dans le désordre est conforme aux 
premiers travaux sur les filtres optiques conventionnels à transmission diffusive [33]. 
 La propagation des ondes électromagnétiques dans les milieux aléatoires correspond 
idéalement au modèle électronique de la localisation d’Anderson, puisque l’interaction photon 
- photon  n’est réellement pas prise en considération [23, 34]. Les modes localisés présentent 
des fonctions enveloppe exponentiellement décroissantes dans toutes structure 
unidimensionnelle ne possédant pas de symétrie de translation. Conformément à cette 
approche  de désordre non corrélé, E. Nascimento et al. ont examiné le comportement 
d’échelle de la transmission dans des systèmes binaires à désordre positionnel aléatoires [35]. 
A la demi-longueur  (et au quart de la longueur) de l’onde optique de Bragg, des modes 
Chapitre 3: Propagation des ondes électromagnétiques dans les systèmes stratifiés      
unidimensionnels à désordre binaire corrélé 
119 
étendus similaires aux modes résonants de la commutation binaire dans les systèmes 
électroniques sont reproduits [41]. 
Devant une telle analogie entre systèmes optiques et électroniques, nous nous 
sommes intéressés dans ce travail à l’examen de l’effet dimère dans des films photoniques 
particulièrement désordonnés. En complément aux récents travaux  de Z. Zhao et al [32] et       
E.N. Nascimento et al. [35], le système binaire considéré est construit sur la base de couches 
diélectriques différentes reproduisant la condition de Bragg à des longueurs d’ondes 
particulières. Aussi en présence d’une couche diélectrique séparatrice supplémentaire dans 
chaque motif, nous optons pour la reproduction d’une structure en puits et barrières optiques 
similaire à celles des heterostructures électroniques.   
Présentant des propriétés diélectriques spatialement modulées, ces structures stratifiées 
suscitent non seulement un intérêt fondamental dans la description de la propagation des 
ondes dans les milieux optiques, mais aussi elles nous offrent l’opportunité de maitriser la 
propagation des ondes électromagnétiques et de contrôler les réponses de la transmission  par 
l’ajustement convenable des paramètres intrinsèques des cellules élémentaires 
correspondantes [40]. 
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II. Etude des propriétés de transmission en incidence normale des ondes 
électromagnétiques dans les films photoniques unidimensionnels aléatoires à 
désordre binaire corrélé
II.1  Introduction 
La propagation des ondes électromagnétiques dans les structures multicouches 
unidimensionnelles est examinée. Une analogie optique avec le  modèle électronique de 
Kronig-Penney est présentée. Dans l’ordre parfait, la symétrie de translation est conservée par 
la reproduction periodique des motifs compositionnel  et topologique : la constante 
diélectrique définit le caractère compositionnel du motif tandis que l’épaisseur de la couche 
décrit son aspect spatial  [11]. La reproduction  successive des conditions de continuité d’une 
cellule à une autre permet aussi de décrire les propriétés de transmission de manière 
totalement récursive [38].  
Par ailleurs, l’insertion de couches défauts dans les cristaux photoniques brise la 
symétrie de translation et détruit en conséquence la structure de bandes. En se référant à la 
théorie d’échelle de la localisation d’Anderson [34], des modes de transmission localisés 
apparaissent lorsque le désordre est suffisamment contraignant [32,35].  Aussi, sachant que 
l’effet dimère [16] modifie les règles de la théorie d‘échelle de la localisation dans les 
systèmes unidimensionnels, nous projetons dans ce travail d’étudier la transition de phase 
correspondantes (mode localisé – mode délocalisé) dans les systèmes optiques binaires 
désordonnés. En premier lieu, le modèle du dimère aléatoire est revisité analytiquement de 
son aspect conventionnel [32] vers une description généralisée.  
Conformément au chapitre précédent, l’originalité de ce travail se situe à 
l’application de la procédure d’alignement des fréquences des résonances caractéristiques sur 
un canal de transmission commun par ajustement convenable des paramètres intrinsèques des 
cellules élémentaires hôte et défaut. Comparativement aux approches conventionnelle et 
généralisée du modèle du dimère aléatoire, les  réponses de  la transmission sont améliorées. 
A chaque configuration dimère optimisée, la transition de phase (mode localisé – mode 
étendu) est décrite, accompagnée du diagramme de phase correspondant aux différents 
régimes de transmission susceptibles d’apparaitre  dans chaque mini-bande permise. Une 
description qualitative des modes de transmission de ces dispositifs optiques particulièrement 
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désordonnés autour des résonances dimère améliorées est ainsi  examinée. Des tableaux 
récapitulatifs résument l’ensemble des configurations dimère optimisées  et identifient les 
régimes de transmission correspondants. 
L’étude de l’ordre parfait constitue le point de départ dans notre travail pour aborder 
avec sérénité les systèmes binaires dans la cadre du modèle du dimère aléatoire. Une 
correspondance entre la réponse de la transmission  et la relation de dispersion est également 
donnée en analogie directe avec le modèle électronique de Kronig-Penney (Voir Annexe II.3).  
La propagation des ondes électromagnétiques dans les systèmes optiques stratifiés est 
décrite dans le cadre du formalisme de la matrice de transfert [36-37]. Cette méthode de 
détermination des réponses de la transmission est simple, élégante et généralisable à 
n’importe quelle forme du profil du potentiel optique (ou électronique [38], ordonné ou 
désordonné.  (Voir Annexe II.4) 
II.2   Etude des systèmes ordonnés en incidence normale 
Soit une cellule élémentaire (AB) contenant deux couches diélectriques juxtaposées A
et B,  homogènes, d’épaisseurs bA et bB et de constantes diélectriques respectives Aε  et Bε . Le 
milieu de propagation est un film photonique de longueur  L = Nd où N est le nombre de 
périodes et
BA
bbd +=  la période du système. Cette  structure est incorporée entre le milieu 
d’incidence ( 0<z ) et le milieu d’émergence Ndz >( ), semi- infinis, homogènes, identiques 
à la couche A (
A
εε = ). La représentation schématique de ce système est montrée sur 
Fig.III.1(b): Le profil de la modulation diélectrique spatiale )(zε , apparait en configuration de 
puits optiques (
A
z εε =)( ) de largeur bA et de barrières optiques Bz εε =)(  où AB εε > , 
d’épaisseur bB régulièrement alternée, semblable à celle du modèle électronique de Kronig-
Penney [12].  
Dans le cristal photonique, l’existence de modes propres de transmission appartenant 
aux puits optiques et la présence d’une probabilité de recouvrement non nulle entre modes 
plus proches voisins, permettent de reconstruire la structure de bandes photonique de la même 
manière que celle établie dans le modèle électronique des liaisons fortes et des 
heterostructures électroniques.  
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L’objectif principal de cette section consiste à se familiariser avec les différentes 
approches permettant la description des propriétés de transmission des films photoniques 
ordonnés. Dans cette démarche purement didactique, les notions de base sont réintroduites en 
pour illustrer les différentes réponses relatives à l’ordre parfait. Les connections entre les 
différentes représentations de l’ordre parfait étant ainsi vérifiées, cette partie introductrice, 
acquiert une importance fondamentale du fait qu’elle servira de référence pour l’étude des 
systèmes binaires désordonnés. 
  
Soit un film photonique constitué d’une période unique, comprenant une couche de 
constante diélectrique 1=
A
ε  et une couche de constante diélectrique 1≠
B
ε . Comme les 
milieux d’incidence et d’émergence correspondent au vide, cette structure se réduit à un film 
homogène  de constante diélectrique 1≠
B
ε  et d’épaisseur  dB [39] 
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et 
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Fig.III 1(b) Représentation géométrique et schématique du profil de potentiel optique dans un cristal 
photonique dont le motif est  analogue à celui de la structure électronique (Fig.III 1(a)) 
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L’application des conditions de continuité montre que pour cette structure homogène 
simple barrière optique (B), le coefficient de transmission est décrit par  
)(sin)1((4
4
22
BBB
BT δεε
ε
−+
=      (III.1) 
où 
BBB
bk=δ  représente la marche optique de l’onde incidente dans la couche diélectrique(B)  
Sur une période AB, ce film homogène d’épaisseur bB et de constante diélectrique 
B
ε  (différente de celle du vide) laisse passer 100 % de l’énergie lumineuse à chaque fois que 
des ondes stationnaires effectives apparaissent dans la couche B.   
La condition de la résonance stationnaire   
piδ m=
B
       (III.2) 
(où m est un entier) impose à toute élément B d’épaisseur 
B
b  de présenter une longueur de 
résonance stationnaire principale: 
BBB
bελ 2=      (III.3) 
pour  laquelle  toute résonance stationnaire secondaire   
m
B
mB
λλ =           (III.4)   
vérifie : 
1)( =
mB
T λ       (III.5) 
Pour un motif de SiO2  (B = 2.25) d’épaisseur bB = 193.3 nm,  et conformément aux           
Eqs. III.4 et 5,  le calcul du coefficient de transmission (à partir du formalisme de la matrice 
de transfert) donne le mode stationnaire principal à nmB 580=λ  et secondaire à 
nmB 2902 =λ  respectivement (voir Fig. III.2 (a) et (b)).  
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Fig. III.2 (a) Cellule élémentaire AB insérée entre les milieux d’incidence et d’émergence (A) 
Fig. III.2 (b) Apparition des modes stationnaires principal Bλ  = 580 nm et secondaire 2Bλ =290 nm 
dans la cellule (AB) conformément à la disposition définie sur Fig. III.2 (a) 
Pour un système plus long, la transmission d’un assemblage progressif de plusieurs 
périodes (N = 1, 2, 3, 10 et 40) est représentée sur Fig. III.3 (a) et (b). Dans cette structure, 
une couche séparatrice de vide ( 1=
A
ε ) d’épaisseur dA= 250 nm  est considérée pour 
compléter la cellule élémentaire du cristal phonique AB. 
Le profil de transmission d’une structure double (N=2) et triple (N=3) périodes 
montre respectivement l’apparition d’un (1) et de deux (2) modes résonants supplémentaires. 
Lorsque le nombre de périodes est suffisamment grand,  les modes résonants se disposent les 
uns à coté des autres dans le spectre de transmission, jusqu’à former des domaines de modes 
totalement transparents (T = 1) alternées par des bandes parfaitement réfléchissantes (T = 0). 


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Fig. III.3(a)  Film photonique à 3 périodes AB inséré entre les milieux d’incidence et d’émergence (A)
Fig. III 3 (b). Profil de transmission pour plusieurs périodes N=1, 2, 3, 10 et 100 conformément à la 
disposition définie sur Fig. III.3 (a). La cellule élémentaire est définie par les paramètres              
1=
A
ε , dA= 250 nm  et B = 2.25, bB = 193.3 nm. 
Dans chaque bande transparente, les modes résonants s’organisent différemment en 
fonction de l’appartenance du mode stationnaire Bmλ   à celle-ci : En règle générale, pour un 
système de N périodes, N-1 modes résonants vérifiant : 
1,1
)cos()(
−=
=
Nn
hnAB
N
n
piλκ     (III.6) 
apparaissent dans chaque bande transparente de forme symétrique. (La fonction )(λκ AB étant 
la relation du modèle de Kronig-Penney à profil rectangulaire (voir Appendice II.) et l’indice 
h référant au caractère hôte du motif). Quant aux bandes de forme asymétrique, il faut aussi 
comptabiliser le mode stationnaire )(
580
nm
mm
B
mB
==
λλ  qui y appartient. Sur le spectre de 


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transmission, ce mode stationnaire est d’une particularité intéressante du fait que dans chaque 
bande asymétrique, c’est le seul mode de transmission préservant la transparence du système, 
progressivement d’une période à une autre : A cette longueur d’onde particulière, le système 
présente une transparence totale indépendamment de la période N du cristal photonique (voir 
Fig. III.3 (b)). Cette résonance est équivalente à la résonance libre f0 introduite par le ressort 
dans la corde vibrante chargée en masses (Equ. II.14). En effet, avec l’absence effective de 
diffuseurs à cette fréquence particulière ( 0)( ,10 == Nnn fλ ), le système mécanique reste 
totalement transparent indépendamment de la taille du système.   
Par ailleurs, considérer l’ordre dans les systèmes optiques consiste aussi à identifier  
les relations de dispersion correspondantes. En se basant sur le formalisme de la matrice de 
transfert (voir Appendice II), la relation de dispersion du modèle de Kronig-Penney 
optique est déterminée à partir de   
ABAB NTTr )]1([
2
1
)( ==λκ      (III.7) 
où T ( N = 1 )AB est la matrice de transfert de la cellule élémentaire (AB). Aussi sachant que 
chaque couche du motif élémentaire est caractérisée par un vecteur d’onde parallèle 
λ
pi
ε
2
ii
k =  (où i = A, B), la relation de dispersion )(λ
AB
K  est obtenue à partir de :  
))((arccos
1
)( λκλ ABAB
d
K =      (III.8) 
Celle-ci permet de déterminer le vecteur d’onde KAB  relatif à la cellule élémentaire AB de 
période  d,  de la même manière que dans le cas des chaines linéaires.    
. 
Les bandes transparentes vérifiant 1)( <λκ
AB
 représentent des modes de 
transmission ayant des vecteurs d’ondes KAB réels, synonymes d’ondes permises 
propagatrices aussi bien dans le sens croissant que décroissant des positions alors que les 
bandes totalement réfléchissantes (correspondant à des vecteurs d’onde purement imaginaires) 
décrivent des modes de transmission appartenant aux bandes interdites.  
Toutes ces correspondances entre profil de transmission, relation de dispersion du 
modèle de Kronig-Penney et relation de dispersion de la structure de bandes sont représentées 
sur Fig. III.4. Un parfait accord est enregistré entre les trois différentes représentations 
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concernant les domaines de fréquences relatifs aux bandes transparentes (T=1) (bandes 
réfléchissantes  (T=0)), les vecteurs  d’onde  permis (interdits) et  l’établissement de la 
condition 1)( <λκ AB  ( 1)( >λκ AB ). 
Fig. III 4  Correspondances entre les différentes représentations de l’ordre parfait : structure de bandes, 
profil de transmission, équation caractéristique du modèle de Kronig-Penney. 
Une dernière remarque importante consiste à signaler que seul le profil de la 
transmission T(N) distingue explicitement les modes stationnaires
n
nB
580
=λ . Chaque mode 
stationnaire présente à un minimum de fluctuations du coefficient de transmission dans la 
bande permise. 
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 II. 3 Etude des systèmes binaires désordonnés  
La partie précédente a permis de définir les paramètres caractéristiques de la cellule 
élémentaire permettant de décrire les propriétés de transmission dans un cristal photonique. 
Dans cette section, nous allons étudier les systèmes binaires pour lesquels deux motifs sont 
considérés. Nous nous intéresserons en particulier aux désordres binaires non corrélé et 
corrélé (voir Fig. III.5) pour lesquels, les réponses moyennes caractéristiques de la 
transmission  < T > et de  la longueur de localisation >< ξ (déterminée à partir du  coefficient 
de Lyapunov réduit >< ξ
L
 où L est la taille du système) sont examinées.  
Dans une première partie, nous commencerons par décrire le modèle conventionnel du 
dimère aléatoire dans les systèmes optiques stratifiées désordonnés. Une généralisation de ce 
modèle est ensuite présentée pour mettre en évidence la présence d’une résonance 
supplémentaire dans ces systèmes binaires. Une optimisation des ces réponses de transmission 
est donnée en dernière partie à partir de l’introduction de la procédure de l’alignement des 
résonances caractéristiques. Cette approche est similaire à celle utilisée dans le chapitre 
précédent. 
a- Le désordre binaire conventionnel  
Considérons un cristal photonique de longueur L = Nd, défini par la cellule hôte 
(AB) dont les paramètres sont A =1, bA= 250 nm et B (Si02)= 2.25, bB = 193.3 nm ( la cellule 
B, étudiée précédemment). L’ordre de ce système est perturbé par le remplacement la couche 
B (Si02) par une couche C (GaAs) dont les caractéristiques sont  c = 13.00 et  bc = 75 nm. Un 
fort contraste dans le désordre compositionnel est nécessaire pour un bonne description de 
l’effet dimère. Les distributions binaires (relatives aux désordres spatial et compositionnel 
non corrélés) sont respectivement définies par les fonctions de distribution suivantes :    





−+−=
−+−=
)()()(
)()()(
CCBB
CCBB
ccP
bbcbbcbP
εεδεεδε
δδ
     (III.9) 
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où  cC et  cB = 1-cC  définissent  les  concentrations des éléments défaut et hôte respectivement. 
Par ailleurs le modèle du dimère aléatoire est obtenu en disposant aléatoirement les motifs 
défaut par paires le long de la structure (voir Fig. III. 5) 
Fig. III. 5  Configuration des désordres binaires corrélé (modèle du dimère aléatoire) et non corrélé.  
Les réponses de la transmission du système binaire désordonné, correspondant à la  
cB = 0.40  et  N = 1000 séquences (ou périodes) sont représentées sur Fig.III.6(a) (en noir). 
Nous constatons que ce taux de désordre est suffisamment contraignant pour rendre le milieu 
de propagation quasiment réfléchissant à toute onde incidente dont la longueur d’onde 
appartient au domaine des fréquences considéré : Conformément à la théorie d’échelle de la 
localisation (chapitre 1), 0≈>< T  est une signature évidente de la  présence de la 
localisation d’Anderson dans ces systèmes optiques stratifiés.  
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Fig. III 6(a)  Apparition de la résonance dimère à nm
r
649=λ  conformément à la condition de 
transparence du motif dimère défaut.  Le désordre corrélé obéît au phénomène de localisation                 
(< T > = 0) induit par le désordre binaire  N = 1000  et cB = 0.40.
Fig. III 6(b) Accord entre la condition de résonance conventionnelle  ( 0)( =
rAC
λκ ) et la 
transparence du motif dimère défaut ( 0)( 2 ==NrACT λ )  
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Par ailleurs, la présence de la corrélation de désordre à courte portée sous forme d’un 
motif dimère ressuscite les modes de transmission autour de la longueur d’onde nm
r
649=λ    
(courbe en bleu sur Fig. III.6(a)). Cette fréquence qui n’est autre que la fréquence de 
transparence du motif dimère ( 1)(
2
=
=NrAC
T λ )(courbe en pointillé bleu sur Fig. III 6(b)), 
correspond à la fréquence caractéristique du modèle de Kronig- Penney :  
0)( =
rAC
λκ       (III.10) 
en parfait accord avec le modèle conventionnel de l’effet dimère électronique à profil 
rectangulaire [16,41]. Rappelons  que dans un cristal photonique, la formule de Poincaré 
permet aussi de décrire la matrice de passage de l’onde d’une période à une autre 
(Eq.A.II.67).  Sur deux périodes consécutives correspondant au motif défaut dimère,  
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A la résonance ( 0)( =rAC λκ ), la matrice de passage Pd du motif défaut dimère devient : 
IP
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d −=
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10
01
1)(2 λκ
    (III.12) 
où  I est la matrice identité. Face à cette condition de la transparence de la paire de défauts 
(similaire a celle obtenue dans le cas de distribution de Dirac), le milieu désordonné devient 
équivalent  à un système ordonné. La condition conventionnelle de l’effet dimère, dans les 
systèmes stratifiés , dictée par : 
0)( =
rAC
λκ   et   1)( <
rAB
λκ     (III.13) 
est à l’origine de l’apparition d’une singularité importante dans les réponses du coefficient de 
Lyapunov réduit à nm
r
649=λ , synonyme d’un état étendu dans le spectre de transmission 
(Fig. III 6 (c)): Une comparaison entre longueurs de localisation correspondants aux cas des 
désordres binaires corrélé (c) et non corrélé (nc) montre que )(10)( 5
rncrc
λξλξ = . Une 
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transition de phase (mode localisé - mode étendu) conforme aux prédictions conventionnelles 
de l’effet dimère électronique est ainsi obtenue [16,41] 
Fig. III 6(c) Apparition d’un mode étendu à la résonance dimère ( nm
r
649=λ ) 
La nature du mode résonant est décrite à partir de la détermination du comportement 
de la fonction enveloppe correspondante sur Fig.III.6. Le coefficient de transmission < T (N >
en fonction du nombre de séquences N, montre que le mode résonant possède une fonction 
enveloppe périodique à amplitude uniforme. 
Fig. III 6(d) Comportement periodique à amplitude uniforme de la fonction enveloppe à la résonance 
dimère ( nm
r
649=λ ) 
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Avec la transparence des défauts à la résonance dimère, le milieu désordonné se 
réorganise et devient effectivement ordonné. Une période  deff = 750 d  est enregistrée sur la 
fonction enveloppe. Des modes de transmission similaires aux modes de Bloch dans un ordre 
parfait, apparaissent dans ces structures désordonnées [41].     
b- Le désordre binaire généralisé  
Dans le modèle conventionnel du dimère aléatoire, tel introduit dans les systèmes 
électroniques (et vu précédemment), la localisation d’Anderson est supprimée à chaque 
situation de transparence du motif défaut dimère  [16, 41].  
Or, sur la Fig.III.6(a) représentant la réponse de la transmission de la configuration 
dimère conventionnelle, seule une résonance apparait  ( nm
r
649=λ ) bien que le motif défaut 
dimère est autant transparent au mode stationnaire principal ( 1)(
2
=
=NCAC
T λ ) qu’à la 
fréquence propre au défaut dimère ( 1)(
2
=
=NrAC
T λ ). En consultant les relations de dispersion 
des motifs (AB) et (AC) sur Fig. III.6(b), il y apparait clairement que nmC 540=λ  se situe 
dans la bande interdite du réseau hôte ( 1)( >
CAB
λκ ).  
Pour lever cette incompatibilité entre le mode transparent du défaut dimère et le canal 
hôte interdit, une manipulation sur le réseau hôte (si l’on veut préserver les canaux de 
transmission du défaut dimère) devient  nécessaire. Ainsi par ajustement des paramètres 
intrinsèques du motif hôte, il devient possible de translater la résonance stationnaire 
principale 
C
λ  vers la bande permise du réseau hôte.  Aussi, vu les propriétés de la 
transmission  parfaite des ondes stationnaires susceptibles d’apparaitre dans la dans le cristal 
photonique (Fig. III.3),  la contrainte supplémentaire:  
BC
λλ ≡                 (III.13) 
est imposée aux deux monocouches diélectriques B et C. Sachant que la longueur d’onde de la 
résonance principale est donnée par
BBB
bελ 2= , faire coïncider les deux résonances 
stationnaires principales sur une longueur d’onde commune correspond à une couche 
diélectrique (B) dont l’épaisseur est donnée par : 
Chapitre 3: Propagation des ondes électromagnétiques dans les systèmes stratifiés      
unidimensionnels à désordre binaire corrélé 
134 
nmb
B
C
B
180
2
==
ε
λ
     (III.14) 
La transmission des systèmes binaires correspondants est examinée sur la base des 
relations de dispersion )(λκ
AB
et )(λκ
AC
. Telles représentées sur la Fig. III.7(a), il devient 
possible de vérifier que les  résonances 
C
λ  et 
r
λ  appartiennent effectivement au domaine des 
fréquences relatif à la bande permise de la structure hôte. Or contrairement au cas 
conventionnel (Fig. III. 6(a)), un pic de transmission unité supplémentaire apparait sur  le 
spectre de transmission du désordre binaire non corrélé (en vert sur Fig. III.7(a)). Cette 
résonance qui correspond à la contrainte de l’alignement des modes stationnaires principales 
(
CB
λλ = ) reproduit une situation d’indiscernabilité entre les deux couches B et C, bien que 
celles-ci soient de natures et d’épaisseurs différentes (
CB
εε ≠  et  
CB
bb ≠ ) . Ceci équivaut à 
la condition de la commutation balistique décrite précédemment dans le systèmes mécanique 
masse-ressort équivalent  ( Eq. II. 23) 
Dans ces conditions de la similitude de transparence des couches B et C                        
( 1)( =
BAB
T λ  et 1)( =
CAC
T λ ), l’égalité )(λκ
AB
= )(λκ
AC
 identifiée sur Fig. III.7(a), fournit 
des matrices de passage identiques : 
PAC = PAB      (III.14)
Procéder à toute permutation entre les motifs AB et AC ne peut apporter de perturbations au 
système du fait qu’à cette résonance, une situation d’ordre déterministe est réalisée sur 
l’ensemble de la structure. Ceci explique clairement la raison pour laquelle cette résonance est 
préservée à nm
r
649=λ  dans le cas de la corrélation du désordre à courte portée (représenté 
en rouge sur Fig. III 7(b)).   
Devant une telle diversité de types de résonances, les pics de transmission unité 
apparaissent dans le modèle du dimère aléatoire en réponses soit à une situation de 
transparence totale de la paire de défaut ou bien à une condition d’indiscernabilité entre 
motifs hôte et défaut. 
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Fig. III.7(a) Alignement des résonances principales hôte et défaut sur  nmC 540=λ
Fig. III 7(b) Résonances de commutation ( nmC 540=λ ) et de transparence du défaut dimère 
( nmC 649=λ ) dans le modèle du dimère aléatoire généralisé. 
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En se basant sur le raisonnement de Wu et al. tel que repris par X. Huang et al. dans 
le cadre du modèle électronique des liaisons fortes et appliqué à l’étude des chaines linéaires 
désordonnées (Eq. I. 23), et conformément à la procédure établie sur les systèmes mécaniques 
(Eq. II.20), la détermination des conditions analytiques générales de la résonance dans les 
systèmes binaires à distribution de Dirac, peut être étendue aux heterostructures optiques 
désordonnées dans le modèle de Kronig-Penney: La matrice de passage relative à un motif 
dimère peut s’écrire sur une base constituée des deux matrices représentant l’indiscernabilité 
des cellules défaut et hôte et la transparence totale du motif :  
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

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ηλκηλκ ABAC    (III.15) 
où 
1
η  et 
2
η sont deux constants réelles. Dépendant explicitement de la  relation de dispersion 
du modèle de Kronig-Penney des motifs défaut et hôte, l’équation caractéristique des 
résonances dans l’effet dimère généralisé est décrite par   
0))()()(( =− λκλκλκ
ABACAC
     (III.16)  
La résolution graphique de cette équation est présentée sur la Fig. III 7(a). Les 
résonances obtenues coïncident parfaitement avec les pics de transmission unité dans le profil 
de la transmission moyenne, aussi bien dans le cas du désordre binaire non corrélé que celui 
de motif dimère aléatoire (Fig. III 7(b)). Aussi avec l’apparition de singularités importantes 
sur le comportement du coefficient de Lyapunov (Fig. III 7(c)), le caractère étendu de ces 
modes est ainsi démontré. Néanmoins, il est à remarquer que la résonance de 
l’indiscernabilité des motifs  ( nm
C
540=λ ) - qui reproduit une situation d’un ordre parfait - 
semble présenter une mode de transmission plus délocalisé que celui de la résonance dimère 
(
710
)(
−
≈><
c
L
λξ et   
310
)(
−
≈><
r
L
λξ ).   
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Fig. III 7(c)  Singularités des coefficients de Lyapunov réduit  à la résonance de commutation 
( nmC 540=λ ) et à la résonance de transparence du défaut dimère ( nmC 649=λ ) dans le modèle du 
dimère aléatoire généralisé. 
Dans le but d’identifier le type de ce mode de transmission,  la nature des modes 
résonants est examinée en comparaisons avec celle de la résonance dimère conventionnelle 
(Fig. III. 8(a)). 
Nature des modes de transmission résonants 
L’étude précédente a démontré qu’en fonction des paramètres structuraux des motifs 
défaut et hôte, deux résonances peuvent apparaitre dans le profil de transmission des systèmes 
binaires corrélés à courte portée. La nature de chaque mode résonant est décrite à partir du 
comportement des fonctions enveloppes correspondantes. La transmission moyenne               
< T (N, ) > est  examinée en fonction de la longueur du système (donnée en nombre de 
séquences N ) à  la longueur d’onde λ  appartenant à chaque mini-bande permise. 
Sur la Fig. III.8(a),  un mode de transmission similaire au mode de Bloch apparait à 
la résonance nmdr 6492 == λλ  en parfait accord avec la considération conventionnelle de 
l’effet dimère (Eq. III.16) : Avec la transparence du motif défaut dimère (d’où l’indice d pour 
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défaut et 2 pour N = 2 périodes), le régime de transmission est diffusif, reproduisant ainsi une 
périodicité équivalente à celle d’un ordre parfait. Dans ce cas, la fonction enveloppe apparait 
sous une forme periodique à amplitude uniforme le long de toute la structure.   
FIG. III 8(a) Comparaison entre les fonctions enveloppes des modes résonants à   
nmrd 6492 == λλ  et à  nmCB 540== λλ
Par ailleurs, bien que les couches B et C soient identiquement transparentes à  
CB λλ =  (avec 1hB λλ ≡  et 1dC λλ ≡  où les indices h et d indiquent les types hôte et défaut des 
motifs, tandis que l’indice 1 le nombre de périodes), la nature de ce mode résonant est  
fondamentalement différent de celle du cas précédent : Présentant une allure linéaire, 
faiblement décroissante le long de la structure,  un régime de transmission quasi balistique est 
obtenu [42].  
Afin de mieux décrire ces modes résonances, nous nous sommes intéressées à 
l’examen du diagramme de phase relatif aux différents régimes de transmission pouvant 
apparaitre lors de la transition de phase (mode localisé – mode étendu) autour des ces pics de 
transmission. Les fonctions enveloppes <T (N, ) > sont décrites à la longueur d’onde 
λλλ ∆−=
r
 où  λ∆  représente la longueur d’onde de déviation par rapport de la résonance.  
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Sur la Figure. III.8(b),  nous constatons que le caractère diffusif de la résonance 
dimère ( nmr 649=λ ) disparait à nm2=∆λ . Un régime intermédiaire s’installe 
jusqu’à nm6=∆λ . Au-delà de cette valeur, des modes de transmission de plus en plus 
localisés apparaissent. (Fig. III 8(b)) 
Quant à la résonance d’indiscernabilité identifiée à   = 540 nm (connue aussi sous le 
nom de résonance de commutation conventionnelle dans les superréseaux électroniques    
[14,19,20] ), une signature quasi balistique lui est affiliée jusqu’à nm3=∆λ . Au delà 
de nm5=∆λ , la longueur de localisation devient comparable avec la taille du système et 
permet à la localisation d’Anderson de s’installer : 
ξ
N
eNT
−
∝>< )( où ξ  est la longueur 
de localisation.  (Voir Fig. III 8(c)).  
 (b) (c) 
FIG. III.8 Comparaison entre les régimes de transmission à la résonance dimère diffusive (b) et la 
résonance  de commutation quasi balistique (c) 
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Ce raisonnement sur les diagrammes de phase est construit autour des deux droites 
superposées aux profils des fonctions enveloppes. La droite inférieure (qui apparait en 
pointillé, (couleur noir) correspond à la tangente du régime critique de la localisation pour 
lequel 1=ξ
L
 (sur ces figure L = 2150 d). Par ailleurs, la droite supérieure proche du régime 
de la résonance est un guide pour l’observateur. Cette droite à pour rôle de déterminer le 
comportement limite de la décroissance linéaire du régime quasi balistique. Un régime 
intermédiaire constitué de modes délocalisés ( 1<ξ
L
) mais pas suffisamment étendus est  
identifié entre ces deux droites caractéristiques. 
II.4 Optimisation de la configuration dimère  généralisée
.   
Dans cette partie,  nous revisitons la configuration dimère en imposant la contrainte 
supplémentaire de l’alignement de canaux de transmission résonant disponibles (à savoir la 
résonance stationnaire principale et la résonance dimère) de motifs hôte et défaut sur des 
longueurs d’onde commune.  
L’objectif de cette section, consiste à décrire les effets d’une telle manipulation sur 
les propriétés de transmission conventionnelles et de présenter des configurations 
intéressantes, susceptibles d’améliorer et d’optimiser les réponses de transmission dans  ces 
dispositifs optiques désordonnés.  
a -Alignement sur la  résonance défaut dimère 
Une première configuration proposée, consiste à procéder à la translation de la 
résonance stationnaire hôte de nmBh 5401 == λλ  vers la résonance dimère 2dλ   tel que 
nm
dh
649
21
=≡ λλ       (III.17) 
En ajustant convenablement les paramètres de la cellule hôte, cette contrainte est vérifiée  
lorsque la couche diélectrique B dispose d’une épaisseur :     
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nmb
B
d
B
216
2
2
==
ε
λ
               (III.18) 
Ceci est en accord avec les profils de transmissions des cellules individuelles AB et AC  telles 
qu’indiquées sur Fig. III.9(b).  250nmc =b reste inchangée. Le paramètre N indique le 
nombre de périodes correspondant à chaque motif.   
Fig. III 9 (a)  Vérification de la contrainte d’alignement des résonances  nm
dh
649
21
=≡ λλ
Dans le cas de la configuration du désordre binaire correspondant à ces paramètres 
ajustés (bB= 216 nm), les réponses de la transmission et de la longueur de localisation 
moyennes sont représentées sur Fig. III.9(b) et Fig. III.9(c) respectivement  En comparaison 
avec le modèle binaire généralisé étudié précédemment, la transmission montre l’existence 
d’un seul pic résonant.  Situé à la longueur d’onde nm
d
649
2
=λ , celui-ci  est en parfait 
accord avec la prédiction conventionnelle de l’effet dimère ( 0)(
2
=
dAC
λκ ) (voir Fig. III 
9(a)). Cependant, présentant des fluctuations dans le coefficient de transmission >< )(λT , 
proches de celles de la résonance quasi balistique précédente, cette résonance dimère semble 
être similaire à la résonance de commutation. Aussi, disposant d’un mode de transmission 
plus délocalisé (
6
2
10
)(
−
≈><
d
L
λξ ) que celui de la résonance dimère diffusive 
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conventionnelle (
4
2
10
)(
−
≈><
d
L
λξ ), cette résonance dimère (conventionnellement 
diffusive) semble présenter un comportement balistique.  
.  
FIG. III 9 (b) Coefficient de transmission après alignement des résonances nm
dh
649
21
=≡ λλ
FIG.III 9(c) Coefficient de Lyapunov réduit après alignement des résonances nm
dh
649
21
=≡ λλ
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Dans le but d’identifier la nature de ce mode résonant et de vérifier cette hypothèse, 
>< ),(
2d
NT λ  est examiné sur la Fig.III 9(c). L’allure de la fonction enveloppe 
correspondante montre que cette résonance diffère quasiment de la résonance dimère 
conventionnelle. Présentant >< ),(
2d
NT λ  = 1 indépendamment de la longueur du système, 
la transmission est nettement améliorée : le régime balistique s’installe à la résonance dimère 
et remplace ainsi le régime diffusif conventionnel.  
FIG. III 9 (d)  Apparition du régime balistique après alignement des résonances nm
dh
649
21
=≡ λλ
En effet, comme les termes de phase correspondants  aux cellule  défaut dimère  
(ACAC) et mono couche hôte (B) sont identiques à la longueur d’onde commune 
nm
dh
649
21
=≡ λλ , aucune distinction entre ces deux élément identiquement transparents  
piδδ ==
BACAC
 est réalisée donnant lieu à des conditions de propagation dans le réseau hôte 
encore plus favorables.  
Aussi présentant un coefficient de Lyapunov plus prononcé et une longueur de 
localisation plus importante ( )(20)(
22 ddiffusivedbalistic
λξλξ = ), le mode de transmission 
résonant obtenu par l’alignement de des deux résonances nm
dh
649
21
=≡ λλ  est plus 
étendu. La finesse du pic de transmission,  nous amène aussi à constater que ce système est 
plus sensible aux effets du désordre.  
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FIG. III 9 (e)  Régimes de transmission appartenant à la mini-bande après alignement des 
résonances nm
dh
649
21
=≡ λλ
La description des modes de transmission relatifs à ce pic de résonance montre que 
les états étendus restent quasi balistiques jusqu’à nm2≈∆λ . Le régime intermédiaire est 
identifiable jusqu’à nm4≈∆λ . Au-delà de cette valeur, la localisation d’Anderson devient 
de plus en plus dominante avec des modes propres de plus en plus confinés à l’intérieur de la 
structure.  
b.  Alignement sur la résonance stationnaire principale hôte. 
Conformément à la démarche précédente, nous procédons à l’alignement des 
modes résonants par le déplacement de la résonance dimère défaut située à nmd 6492 =λ  vers 
le canal de la résonance stationnaire principale hôte située à  ( nmh 5401 =λ ),  tel que  
nmhd 54012 =≡ λλ        (III.19)
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Dans ce cas, l’effet dimère aléatoire est examiné pour décrire l’influence de la 
résonance dimère sur les propriétés de transmission de résonance stationnaire du motif hôte. 
Nous nous intéressons en particulier aux modes de propagation autour de la résonance et aux 
différentes transitions de phase susceptibles d’apparaitre sur le spectre de transmission.  
En tenant compte de la condition d’alignement
12 hd
λλ = , la relation de dispersion du 
motif défaut donnée par l’équation caractéristique du modèle de Kronig-Penney s’écrit :  
( ) ( ) )sin(][sin)(
2
1
)cos()]([cos
222
piλδ
ε
ε
ε
ε
piλδλκ
dA
CA
AC
AC
CA
dAdAC
k
k
k
k
+−=      (III.20) 
Le motif dimère défaut devient transparent  ( ( ) 0
12
=≡
hdAC
λλκ  ) si et seulement si : 
( )
2
12
piλλδ =≡ hdA      (III.21) 
Cette contrainte supplémentaire est synonyme à l’introduction de la lame quart d’onde comme 
couche séparatrice (A) dans chaque motif défaut (AC). Conformément à Eq.III.21, l’épaisseur 
caractéristique  de cette couche est donnée par : 
nmb
A
h
hA
135
4
)( 1
1
==
ε
λλ      (III. 22) 
En conséquence, une nouvelle distribution binaire topologique : 



−+−
−+−
=
impaire  jpour         )()(  
paire  jpour        )()(  
)(
00
CjCBjB
CjCBjB
j bbcbbc
bbcbbc
bP δδ
δδ
  (III.23) 
est considérée. Les paramètres nmbb
hAC
135)(
10
== λ  et nmb
B
250
0
=  représentent les 
épaisseurs de couches séparatrices appartenant aux cellules défaut (AC) et hôte (AB) 
respectivement.  A partir des relations de dispersion de ces motifs et de leurs profils de 
transmission individuels (TAB (N=1) et TAC (N=1,2), nous pouvons aisément vérifier (comme 
prévu) que la condition d’alignement (Eq. III. 19) est vérifiée à la longueur d’onde 
stationnaire hôte. Ceci est traduit par 1)540(
1
==
=NAB
nmT λ  et 0)540( == nmAC λκ   
respectivement sur Fig. III.10. 
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Fig. III.10(a)  Ajustement des paramètres structuraux pour vérification de la condition d’alignement des 
fréquences  nmhd 54012 =≡ λλ
Par ailleurs, dans le cas du modèle du dimère aléatoire (Fig.III 11(b)), les réponses de 
la transmission et de la longueur de la localisation reproduisent la condition de résonance du 
modèle généralisé de Kronig- Penney : le pic de la résonance dimère apparait sur le spectre de 
transmission à nm540=λ . Néanmoins contrairement aux cas précédents, cette résonance est  
plus large à son sommet, ouvrant ainsi un domaine de fréquences plus appréciable pour les  
modes étendus (< T >=1) autour de la résonance. A mi hauteur, le pic s’est également élargi, 
fournissant au système des modes de transmission plus délocalisés que ceux du mode quasi 
balistique résultant de l’alignement des modes stationnaires hôte et défaut (précédemment 
examiné). Le comportement du coefficient de Lyapunov confirme également cette tendance. 
A titre d’exemple, la longueur de localisation se retrouve améliorée d’un rapport de 10
3 
à la 
résonance par rapport au cas du modèle du dimère généralisé (Fig. III 10(b))  
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Fig. III 10 (b) Profil de transmission après l’alignement des résonances  nmhd 54012 =≡ λλ
Fig. III 10 (c) Le coefficient de Lyapunov réduit après l’alignement des résonances  sur 
nmhd 54012 =≡ λλ
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Fig. III. 10 (d)  Apparition d’un régime mixte (balistique et diffusif) au voisinage proche de la 
résonance balistique  ( nm540=λ  ) 
A travers le comportement de la fonction enveloppe, la transmission à la résonance est 
balistique (< T (N) > = 1) (voir Fig. III.10(d)). Par contre, à son voisinage immédiat 
( nm3<∆λ ), le régime de transmission perd le caractère linéaire de la transmission quasi 
balistique et se présente sous une forme pseudopériodique à amplitude linéairement 
décroissante,  synonyme d’une transmission quasi-balistique à caractère mixte. 
Cette configuration particulière du désordre binaire corrélé pour laquelle la résonance 
dimère défaut est superposée à la résonance stationnaire hôte, est complètement différente de 
celle du  régime quasi balistique, tel qu’introduite dans le modèle généralisé à la résonance 
stationnaire hôte. Au-delà de nm0.3=∆λ , les modes de transmission mixte quasi diffusifs 
restent indentifiables jusqu’ à nm5.7=∆λ . A partir de nm0.11=∆λ , toutes les signatures 
pseudopériodiques disparaissent au fur et à mesure que la localisation d’Anderson devient de 
plus en plus dominante ( L<<ξ  ). 
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Fig. III 10 (e)  Régimes de transmission dans la mini bande résonante autour de la résonance dimère 
balistique ( nm540=λ ) 
Finalement  compte tenu des améliorations que les couches quart-d’onde séparatrices 
défauts, ont introduites dans le spectre de transmission, une autre configuration d’alignement 
des modes résonants est proposée. Celle-ci correspond à la présence de couches séparatrices 
(quart d’onde) identiques :  
nmbb
CB
135
00
==          (III.24) 
sur toute la structure aussi bien dans le motif hôte (AB) que dans le motif défaut (AC).  
En reprenant la démarche habituelle, les relations de dispersion et les profils de 
transmission des cellules élémentaires hôte et défaut sont décrits séparément sur Fig. III  12(a)
Pour une telle configuration, la contrainte d’alignement entre la résonance de transparence du 
défaut dimère ( )0)( =λκ
AC
 et la résonance stationnaire du motif hôte 1)(
1
=
=NAB
T λ  est 
clairement vérifiée à nm540=λ
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Fig. III  12(a) Vérification de l’alignement des résonances caractéristiques sur nm540=λ   
après ajustement des paramètres structuraux des motifs  nmbb
CB
135
00
==
Cette configuration qui est encore plus intéressante que celle du cas précédent, du fait 
qu’elle reproduit aussi à la même fréquence une  situation  supplémentaire d’indiscernabilité 
des motifs dimère hôte et défaut ( )540()540( ACAB κκ = ). Cette situation particulière nous 
permet d’introduire la notion de la commutation de transparence optimisée des motifs dimère, 
à travers : 





=
=
)()(
0)(
λκλκ
λκ
CABA
CA
et     (III.25) 
permettant ainsi de résoudre l’équation généralisée de la résonance dans les systèmes binaires 
désordonnés (Eq.III.16). Une comparaison avec la configuration dimère précédente montre 
que la mini-bande des modes étendus à la résonance s’est élargie encore plus aussi bien au 
sommet qu’à la base. L’amélioration du coefficient de transmission est due à la contribution 
des modes de transmission plus étendus provenant de la transparence du motif hôte après 
l’ajustement convenablement établi de ses paramètres intrinsèques (de nmb
B
250
0
=  à 
nmb
C
135
0
= ).   
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(a) (b) 
(c) (d) 
Fig. III 13    Comparaison entre les réponses de la transmission (a et b) et des longueurs                    
de localisation (c et d)  relatives aux deux situations d’ajustement des paramètres               
CB bb 00 = (à gauche)  et  CB bb 00 ≠ (à droite) 
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Sur le profil du coefficient de Lyapunov réduit, les modes de transmission deviennent 
plus étendus. A la résonance, ce coefficient atteint une valeur insignifiante de l’ordre de       
10 
–10
, donnant lieu à une singularité beaucoup plus importante et une fonction enveloppe 
encore plus étalée dans l’espace.  
Dans ces conditions de propagation plus favorables, la nature des modes correspondants 
au voisinage de ce canal résonant est examiné  sur Fig. III. 13 (e) et (f)) : A la résonance, la 
transmission reste par excellence balistique (< T (N) > = 1). A son voisinage le plus proche et 
contrairement à la configuration d’alignement précédente de la résonance balistique mixte 
(voir Fig.III.10(d)), la fonction enveloppe conserve son comportement linéaire. Dans ce 
domaine, la décroissance du coefficient de transmission est tellement insignifiante que le 
régime de transmission balistique est quasiment préservé jusqu’à nm5=∆λ .  Au-delà de 
cette valeur, le régime quasi balistique reste identifiable jusqu’à nm13=∆λ  donnant à cette 
résonance un caractère purement balistique. Le régime intermédiaire s’étend  dés alors 
jusqu’à nm17=∆λ . A partir de cette valeur, la localisation d’Anderson devient dominante en 
fournissant au système des modes de transmission de plus en plus localisés ( L<<ξ ) 
Fig. III 13 (e) Réponse de la transmission balistique pure au voisinage de la résonance dimère balistique 
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Fig. III 13 (f) Régimes de transmission appartenant à la mini-bande permise de la résonance 
balistique dimère pure.  
Cette configuration est la plus intéressante. La notion de la commutation des résonances 
dimère  hôte et défaut fournit un domaine de fréquences non négligeable pour lequel le régime 
de transmission est balistique. Ceci ouvre une possibilité intéressante sur la conception de 
filtres optiques balistique à largeur de mini-bande passante appréciable et totalement ajustable 
autour de la résonance dimère balistique.  
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II. 5. Conclusion   
La propagation des ondes électromagnétiques en incidence normale dans une structure 
multicouche désordonnée ( à fort contraste de désordre compositionnel ) à été étudiée dans le 
cadre du modèle du dimère aléatoire.  La présence d’une corrélation de désordre à courte 
portée détruit la localisation d’Anderson dans les systèmes unidimensionnels et fournit à cette 
structure particulièrement désordonnée un ensemble de modes de transmission étendus à 
caractère diffusif. C’est l’effet dimère conventionnel  
Par ailleurs, l’application de la condition de Bragg sur une longueur d’onde permise 
commune a favorisé l’émergence d’une résonance additive dans le modèle du dimère aléatoire 
généralisé. Présentant un profil de transmission quasi-balistique, cette résonance 
d’indiscernabilité des motifs défauts et hôte est équivalente à la résonance de commutation 
balistique apparue dans le système de la corde vibrante chargée en  masses-ressorts   
L’application de la procédure d’alignement de ces résonances sur des fréquences 
communes a permis l’amélioration des propriétés de transmission du modèle du dimère 
aléatoire généralisé : l’ajustement convenable des paramètres structuraux des motifs hôte et 
défaut a permis l’installation du régime de transmission balistique à la résonance dimère. Des 
filtres optiques balistiques et à réponses totalement ajustables peuvent être conçus. Une large 
bande de modes étendus est obtenue au voisinage de la résonance de commutation de 
transparence optimisée (voir cas (d) dans tableaux III.1 et 2.). 
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Tableaux récapitulatifs 
Configuration 
Modèle Dimère Aléatoire 
type du motif b(B  ou  C) ( nm ) bA ( nm ) 1 ( nm ) 2 ( nm )
a- Conventionnel hôte (B) 180 250 540 688 
généralisé défaut (C) 75 250 540 649 
b- Alignement sur la 
résonance du défaut dimère 
hôte (B) 216 250 649 - 
 défaut (C) 75 250 540 649 
c- Alignement sur la 
résonance stationnaire 
principale hôte  
hôte (B) 180 250 540 688 
avec transition de phase 
balistique mixte 
défaut (C) 75 135 540 540 
d- Alignement sur la 
résonance stationnaire 
principale hôte 
hôte (B) 180 135 540 540 
avec transition de phase 
balistique pure  
défaut (C) 75 135 540 540 
Tableau III.1 : Paramètres utilisés pour les motifs défaut et hôte pour chaque configuration 
dimère examinée. (La résonance stationnaire principale en 1 est équivalente à la résonance 
libre des systèmes mécaniques masse-ressort). Le cas (d) représente la résonance de 
commutation de transparence optimisée. 
 Cas (a) 
Résonance  
inferieure   
Cas (a) 
Résonance 
supérieure  
Cas (b) Cas (c) Cas (d) 
Longueur d’onde 
de résonance          
 (nm)  
540 649 649 540 540 
Coefficient de 
Lyapunov 
réduit >< ξ
L 4.5 10 
- 6
1.2 10 
– 4
5.5 10 
- 6
1.1 10 
- 8
9.7 10 
-10
Transmission à la    
résonance  
Quasi- 
balistique  
Diffusif  Balistique  Balistique Balistique 
Regime de modes    
quasi-étendus 
 ( nm) 
Quasi- 
balistique         
0 <  < 3  
Quasi- 
diffusif 
0 <  < 2 
Quasi- 
balistique         
0 <  < 2 
Quasi- 
diffusif 
0 <   < 7 
Quasi- 
balistique         
0 <  < 13 
Regime  
intermédiaire  
 ( nm) 
3 <  < 5 2 <   < 6 2 <  < 4 7 <  < 11 13 < < 17
Regime localisé 
 ( nm)  > 5  > 6  > 4  > 11  >17 
Tableau III. 2 : Propriétés de transmission  à la résonance et régimes de transmission pour 
chaque configuration dimère examinée.  
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Dans cette partie, nous nous intéressons aux  propriétés de transmission des ondes 
électroniques dans les nanotubes de carbone dopés : Apres un aperçu sur les propriétés 
structurales et électroniques de l’ordre parfait de ces systèmes quasi-unidimensionnels, la 
substitution d’un atome hôte de carbone par un défaut Azote (N) (ou Bore (B)) est décrite 
dans le cadre d’un problème de diffusion à travers une seule impureté N (ou B).  
Conformément aux chapitres précédents, nous nous intéresserons à l’examen de 
l’effet de la corrélation du désordre à courte portée sur les propriétés de transmission de ces 
structures désordonnées: Partant d’un défaut dimère BN construit particulièrement d’une paire  
B-N (dont les atomes B et N sont conjointement disposés en premiers voisins), des mono-
domaines d’amas défauts BN dont la forme géométrique s’entendant dans la direction 
transversale,  sont considérés.    
Dans le cas d’amas nano-domaines BN, une règle de parité B – N semble s’instaurer 
- pour définir le caractère équivalent donneur (N), accepteur (B) ou même neutre (C) du 
nanodéfaut - sans pour autant déroger à l’installation progressive d’un effet tunnel avec 
l’augmentation du nombre de paire BN. Dans ce contexte particulier de conductances de plus 
en plus amoindries par l’extension spatiale de plus en plus considérable du nano-domaine BN 
dans le nanotube, le monodomaine BN est reconsidéré conformément à la conception 
conventionnelle du motif dimère. Synonyme d’interférences constructives, l’effet tunnel 
résonant est obtenu au sein de ces structures dopées de façons particulières. 
En se basant sur une approche ab-initio obtenues directement des structures 
tubulaires, le coefficient de transmission - tel que établi par le formalisme de Büttiker-
Landauer-  est soigneusement déterminé à l’aide de la méthode de la fonction de Green 
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I. Introduction sur les nanotubes de carbone parfaits 
             On pourrait croire que l’origine de la découverte des nanotubes de carbone remonte à 
l’année 1952, lorsque Rudushkevich et Lukyanovich ont publié dans la revue soviétique 
journal of physical chemistry, des images (encore méconnues) de tubes de carbone d’environs 
50 nm de diamètre (Fig.1)[1].
Fig. IV.1. Première image TEM d’un cluster de carbone. Trois nanotubules y sont attachés [1].  
Ce type de matériaux a suscité un immense intérêt après l’observation enregistrée par 
Sumio Iijima en 1991 [3]. Dans son papier original intitulé : Hélical microtubules of graphitic 
carbon, un nouveau type de matériau carboné fini de forme cylindrique a été observé (Fig. 
IV.2). La microscopie électronique a révélé que chaque structure comprenait des tubes 
coaxiaux de feuilles de graphite au nombre de 2 à 50. Dans chaque tube, les hexagones 
d’atomes de carbone sont orientés suivant une direction hélicoïdale par rapport à l’axe de la 
structure cylindrique. La possible formation de telles structures de longueur de l’ordre du 
mµ1  et de diamètres pouvant atteindre jusqu’à quelques dizaines de nanomètres à été l’un 
des précurseurs principaux dans l’ingénierie des structures carbonées actuelles.  
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Fig. IV. 2. Micrographies électroniques de microtubules de 
carbone graphitique. Tubes contenants a) 5 feuilles de 
graphène à diamètre 6.7 nm, b) 2 feuilles de graphène à 
diamètre 5.5 nm, c) 7 feuilles de graphène  à diamètre 6.5 nm. 
[ 3 ]. 
d) Observation d’un nanotube de 
carbone de diamètre de l’ordre du 
nanomètre [5]  
Présentant des propriétés exceptionnelles liées directement à leur géométrie 
particulière, ces matériaux ont enregistré un énorme engouement de la part de la communauté 
scientifique spécialisée. Les nanotubes de carbone conduisent très bien la chaleur [5] et 
mécaniquement, ces matériaux sont flexibles et aussi rigides que l’acier malgré leur légèreté 
[6,7]. Quant aux propriétés électroniques (qui font l’objet de notre travail), ces structures 
présentent une mobilité électronique de l’ordre de 10
5
 cm
2
/V, dépassant celle du cuivre et 
surclassant de loin le silicium avec un rapport de 70. A très basse température (de l’ordre de 
15 Kelvin), il a été aussi montré que pour des nanotubes monofeuillets de diamètre de 0.4 nm, 
ces matériaux deviennent supraconducteurs [8,9]   
Par ailleurs, étant formé à partir de carbones hybridés en sp
2
, le nanotube de carbone 
possède de par sa courbure une réactivité chimique comprise entre celle du graphène et celle 
du fullerène. La possibilité de fonctionnaliser les tubes en y greffant des molécules 
particulières sur des sites préférentiels, vient aussi étoffer son registre de matériaux à grand 
spectre d’application [10,11] : Disposant d’un rapport longueur / largeur pouvant atteindre 
1000 (sur la Fig.IV. 2(d), le diamètre d’un nanotube isolé est de l’ordre du nanomètre [4]), ces 
structures tubulaires sont idéales pour reproduire la physique fondamentale des systèmes 
mésoscopiques quasi-unidimensionnels. Aussi avec un rapport de courants en fonction du 
potentiel de grille (ON/OFF) de l’ordre de 10
5
, ces structures sont aussi de bons candidats 
dans les dispositifs nano électroniques (diodes à effet de champ).  
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1. Propriétés structurales des nanotubes de carbone monofeuillets 
Un  nanotube de carbone monofeuillet résulte de l’enroulement cylindrique d’une 
feuille de graphène dans la direction d’un vecteur hC

 appelé vecteur chiral.  Construit sur la 
base des vecteurs primitifs de la structure hexagonale du graphène, ce vecteur définit les 
propriétés structurales de ces systèmes tubulaires: En fonction de l’orientation spatiale de la 
cellule hexagonale dans le nanotube de carbone, les différentes structures des nanotubes de 
carbone sont ainsi répertoriées.  
Fig. IV.3. Réseau hexagonal d’une feuille de graphène de base 21 ,aa

 et construction du nanotube 
(5,3) (à droite) après enroulement suivant la direction chirale hC

[12] 
Soient deux points A  et A′  appartenant au réseau hexagonal  du graphène généré par 
les vecteurs primitifs  1a

 et 2a

 (voir Fig. IV. 3). Le rôle du vecteur chiral hC

 consiste après 
enroulement de la feuille de graphène, à connecter ces deux points distincts ( AACh

′= ) de 
telle sorte à les rendre cristallographiquement équivalents sur le contour circonférentiel du 
nanotube résultant. Dans ce cas, la géométrie du nanotube de carbone est complètement 
spécifiée à partir du couple d’entiers (n, m), définissant la position relative du vecteur 
21 amanCh

+=  : Le diamètre dt du tube est donné par l’expression 
22/ mnmn
a
Cd ht ++== pi
pi

où a est la constante du réseau hexagonal ( ccaa 3= et          
acc = 1.42 A, est la longueur de la liaison C-C) tandis que l’angle chiral 
22
1
1
2
.
),(
mmnn
aC
aC hh
++
==

θ  définit l’orientation des hexagones par rapport à l’axe du 
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tube. Les nanotubes (n ,0) sont appelé les nanotubes zigzag du fait qu’ils présentent à leurs 
extrémités un chemin en zigzag. (Certaines liaisons C-C sont dans ce cas parallèles à l’axe du 
tube). Par ailleurs les nanotubes (n, n) (pour lesquels °== 30),( 1aCh
θ ) sont appelés armchair 
du fait qu’ils présentent un contour sous forme de fauteuils au niveau de la circonférence du 
tube. (Certaines  liaisons C-C dans ce cas sont perpendiculaires à l’axe du tube). Les tubes 
vérifiant le cas général )0,( ≠≠ nmn sont appelés chiraux (voir Fig. IV. 4). 
Fig. IV. 4. Structure géométriques des nanotubes : zigzag (12,0), armchair (6,6) et chiral (6,4) [12] 
Quant à la direction longitudinale du tube, celle-ci est décrite par un vecteur de 
translation T

 dont les composantes sont )
2
(
RN
nm +
 et  )
2
(
RN
mn +
−  dans la base des vecteurs 
primitifs  1a

 et 2a

 et la direction est perpendiculaire au vecteur chiral hC

(NR désigne le plus 
grand deviseur commun entre (2m +n)  et (2n + m).  La longueur du vecteur de translation est 
exprimée par RNmnmnaTt /3
22 ++==

, alors que le nombre d’atomes de carbone par 
cellule élémentaire est déterminé par : Rc NmnmnN /)(4
22 ++= . 
L’ensemble des ces paramètres structuraux relatifs à d’un nanotube (n,m) sont 
résumés  sur le tableau IV.1.  
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Table IV.1 : Paramètres structuraux d’un nanotube (n,m)[12] 
Symbole Nom Formule Valeur 
a Constante du réseau 
direct 
ccaa −= 3 = 2.46 A 
a c-c = 1.42 A 
21 ,aa

Vecteurs de base du 
réseau direct 







=
2
1
,
2
3
1 aa









−=
2
1
,
2
3
2 aa

21 ,bb

Vecteurs de base du 
réseau réciproque 







= 1,
3
12
1
a
b
pi








−= 1,
3
12
1
a
b
pi
hC

Vecteur chiral 
21),( amanmnCh

+== nm ≤≤0  (n, m) entiers 
td Diamètre du tube  22/ mnmn
a
Cd ht ++== pi
pi

θ Angle chiral 
222
3
sin
mnmn
m
++
=θ
mn
m
+
=
2
3
tan  θ
6
0
piθ ≤≤
T

Vecteur de translation 
axial  
221121 ),( atatttT

+==
RN
nm
t
+
=
2
1  ; 
RN
mn
t
+
−=
2
2
)2,2( mnnmgdcNR ++=
(t1, t2) entiers  
Nc Nombre d’atomes de 
carbone par cellule 
élémentaire 
Rc NmnmnN /)(4
22 ++=
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2 Propriétés électroniques des nanotubes de carbone monofeuillets:  
2.1 Du graphène aux nanotubes de carbone  
Cette partie reprend les principales propriétés électroniques des nanotubes de carbone 
dérivant de celles du graphène. D’une manière générale, les atomes de carbone vérifient une 
hybridation planaire sp
2
 dans le plan du graphène et fournissent aux nanotubes de carbone 
deux types de liaisons : Parmi les 4 orbitales de valences (2s, 2px, 2py et 2pz (Oz étant l’axe 
perpendiculaire au plan de la feuille de graphène), les orbitales  s, px et py de chaque atome se 
couplent formant ainsi les orbitales planaires liantes σ  et anti-liantes *σ à caractère covalent. 
Quant aux orbitales pz, perpendiculaires au plan xOy, le recouvrement entre plus proches 
voisins est à l’origine des orbitales liantes pi  et anti-liantes *pi , perpendiculaires au plan du 
graphène.  
a- Description de la structure de bandes du graphène par la méthode des 
liaisons fortes  
Une première approximation  est l’étude des propriétés électroniques du graphène 
par la méthode des liaisons fortes,  sur une base constituée d’orbitales pz, dont l’interaction est 
restreinte seulement aux premiers plus proches voisins (Eq. IV. 3,4 et 5). La résolution de ce 
problème de valeurs propres présente l’avantage de se dérouler dans l’espace direct. Cette 
méthode est également généralisable aux solides non cristallins contenants des défauts et 
autres lacunes [13-22] 
Le graphène est un réseau hexagonal bi-dimensionnel dont les vecteurs primitifs dans 
l’espace cartésien réel sont représentés par: 

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
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=
2
,
2
3
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
 et  








−=
2
,
2
3
2
a
aa

    (IV.1) 
où  Aaaaa cc 46.242.121 ==== −

 et les vecteurs de base dans l’espace réciproque sont 
définis par : 
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,
2
1
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
 et 
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





−=
2
3
,
2
1
2 bb

    (IV.2) 
correspondent à une constante de réseau  
a
b
3
4pi
= dans l’espace réciproque (Fig. IV.5). 
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Fig. IV. 5 Représentation des vecteurs primitifs ( 21 ,aa

) de l’espace réel et ( 21 ,bb

) de l’espace 
réciproque  [12]  
Chaque atome A (ou B) étant défini uniquement par l’orbitale 
)(~ Az rrp

− (ou )(~ Bz rrp

−  dans l’approximation des bandespi ,  l’équation de Schrödinger est 
résolue en utilisant le théorème de Bloch.  Sur la base de ces orbitales, la fonction d’onde 
globale s’écrit    
),(~)(),(~)(),( rkpkcrkpkcrk BZB
A
ZA

+=ψ     (IV.3) 
où 

−−=
l
Az
lkiA
Z lrrpe
N
rkp )(~
1
),(~
 
     (IV.4) 
et 

−−=
l
Bz
lkiB
Z lrrpe
N
rkp )(~
1
),(~
 
    (IV.5) 
k

 définit le vecteur d’onde tandis que  N est le nombre de cellules dans la feuille du graphène 
et l identifie les atomes voisins. Le spectre d’énergie )kE(

 est obtenu après résolution de 
l’équation séculaire : 
0    ) S )kE(   -   H (det  =

        (IV.6) 
où les es matrices : 
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et   
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            (IV.8) 
représentent respectivement la matrice hamiltonien et la matrice d’interaction telles que 
définies sur la cellule élémentaire contenant les deux atomes A et B premiers voisins (voir 
Fig. IV. 5 (a)). L’expression  
211)(
akiaki
eekf

++=       (IV.9) 
traduit la somme des facteurs de phase, relatifs aux premiers plus proches voisinage. Dans les 
expressions (IV.7 et 8), P2ε , 0γ  et s0 définissent l’énergie du site pz, les intégrales de transfert 
et de recouvrement entre premiers plus proches voisins des orbitales électroniquespi
respectivement. Ces paramètres caractéristique à la méthode des liaisons fortes, sont ajustés à 
partir de données expérimentales ou à partir de données ab-initio (voir Fig. IV.6). En 
général, 02 =Pε , eV0.35.2 0 −<<− γ  et 1.0s0 <  [21, 22]
L’ensemble des valeurs propres est déterminé par : 
)(1
)(
)(
0
02
ks
k
kE
p




ω
ωγε
±
±
=      (IV.10) 
où  
)
2
(cos4)
2
cos()
2
3
cos(41)()( 2
2 akakak
kfk
yyx ++==

ω     (IV.11) 
Les signes + et – décrivent respectivement  les bandes pi  liantes  et anti liantes. Le 
spectre d’énergie correspondant )kE(

est représenté le long de la zone de Brillouin (Fig. IV.4): 
La figure est subdivisée en deux parties : une partie supérieure reproduisant de la courbe de 
dispersion de la bande anti liante *pi  et une partie inférieure décrivant la bande liantepi . Ces 
deux bandes sont dégénérées aux points de haute symétrie K et K ′   que traverse le niveau de 
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Fermi (EF). L’apparition d’une bande interdite de largeur nulle à ces points d’intersection des 
bandes  occupées (pi )et   non occupées *)(pi  fait du graphène un semi-métal.  
Dans le cas où l’orthogonalité des fonctions d’ondes est prise en considération 
( 00 =s ),  l’énergie propre dans le modèle des liaisons fortes est déterminée par la relation :  
)
2
(cos4)
2
cos()
2
3
cos(41)( 20
akakak
kE
yyx ++±= γ

   (IV.12) 
définissant  ainsi les bandespi et *pi  symétriques par rapport à l’énergie de Fermi (EF) au 
point de haute symétrie Γ . 
1ere Zone de Brillouin 
Fig. IV.4. Représentation de la structure de bandes et de la première zone de Brillouin  [12] 
L’expression analytique simple (Eq. IV.12) est l’avantage principal de cette approche 
se basant uniquement sur la contribution du premier plus proche voisin dans la structure de 
bandes des états électroniques pi  du graphène. 
b- La méthode du repliement de zone  
Contrairement à la valeur continue du vecteur d’onde axial sur le plan de graphène de 
longueur infini (suffisamment long) et faisant suite aux conditions de continuité cycliques le 
long de la circonférence du tube résultant : 
)()()( rreCr
kk
Cki
hk
h



 ψψψ ==+     (IV.13) 
le vecteur d’onde du graphène se retrouve ainsi quantifié [12, 23] : 
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piν2=hCk

 (où ν  est un entier)         (IV.14) 
Vu que le graphène est métallique aux points de haute symétrie K et K ′ , le principe de 
la méthode du repliement de zone consiste à identifier la nature d’un nanotube (n,m) à partir 
des situations pour lesquelles la quantification du vecteur d’onde parallèle se superpose (ou 
pas) à la structure de bandes du graphène à ces points particuliers de haute symétrie [16,23] 
Les nanotubes sont métalliques lorsque la condition : 
lmn 3=−       (IV. 15) 
 (où l est entier) est vérifiée.  Dans le cas contraire, ces structures sont semi-conductrices, 
présentant une bande interdite dont la largeur  
3
2
3
2 00
th
d
a
C
a
Eg
γpiγ
=≈∆       (IV. 16) 
est inversement proportionnelle au diamètre du tube )(
pi
h
t
C
d

= . Pour des structures à 
diamètres suffisamment grand, la bande interdite se referme pour atteindre asymptotiquement 
le comportement métallique d‘une feuille de graphène. 
. 
Fig. IV.5. Table des nanotubes métaux  (en cercle vide) et semi conducteurs (en cercle plein)[23] 
Sur la  Fig. IV.5 est représenté un schéma définissant le type des nanotubes (n,m) 
conformément à la méthode du repliement de zone [23].  
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c- Aperçu sur la DFT et la base d’orbitales atomiques numériques  
Basé sur la méthode de repliement de zone, le modèle des liaisons fortes à orbitalespi
a enregistré des divergences avec les mesures expérimentales de spectroscopie  [22]. 
Afin de remédier à ces insuffisances dues essentiellement à la négligence des effets 
de courbure et à la considération de l’interaction uniquement avec les premiers plus proches 
voisins, la théorie de la densité fonctionnelle ( DFT ) peut être utilisée [24,25]: Partant d’un 
problème à N corps, la DFT réduit l’équation de Schrödinger globale du système au 
comportement d’un électron dans un potentiel d’interaction effectif, dépendant de la densité 
électronique globale du système à l’équilibre. Ce potentiel moyen,  non analytique, qui tient 
compte des détails quantiques de la structure est déterminé de manière auto-cohérente. Pour 
son développement, l’expression de ce champ d’interaction effectif dépend explicitement de 
la base des fonctions d’ondes utilisées. 
Par ailleurs sachant que les fonctions d’ondes localisées sont convenables pour 
décrire des états atomiques quasi-liés, la décomposition de la fonction d’onde électronique 
globale du système sur une base de combinaison linéaire d’orbitales atomiques semble être 
suffisante pour la détermination de la structure de bandes. Or des difficultés de convergence et 
de transferabilité de la base peuvent apparaitre, d’où la nécessité de l’ajustement systématique 
de ses éléments.  
Dans le package SIESTA [26], des fonctions d’ondes localisées de type : 
)()()( ,, rYRrr lmi
i
kl
i
klm −= φφ       (IV.17) 
similaires à celles d’orbitales atomiques (obtenues à partir de produit d’harmoniques 
sphérique )(rYlm  par des fonctions radiales )(, i
i
kl Rr −φ centrées sur les positions atomiques Ri) 
sont considérées. L’indice i réfère à l’indice de l’atome, tandis que les indices l et m
représentent les moments angulaires et magnétiques. Quant à l’indice k, ce dernier caractérise 
les différentes fonctions radiales )(, rklφ , relatives au nombre quantique l. L’utilisation de 
plusieurs fonctions radiales correspondant au même moment angulaire définit la base 
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multipleζ . Des rayons de coupure rc, ajustables définissant l’extension spatiale de ces 
fonctions radiales, y sont associés [22] 
La définition d’une supercellule contenant un défaut et sa reproduction periodique 
aboutit aussi à la détermination de la structure de bandes de systèmes non périodiques. L’effet 
du défaut est déterminé à partir de l’identification des éléments diagonaux de l’hamiltonien 
ab-initio correspondant aux atomes voisins. La description de la variation de l’énergie du site 
dans le voisinage immédiat du défaut définit le potentiel effectif généré par le défaut [21, 31-
34].     
  
Fig. IV. 6. Limites du modèle des liaisons fortes des électrons pi ( eV7.20 −=γ et S 0 = 0) devant  la 
méthode de calcul ab-initio. )(eVE∆ est l’erreur commise entre les deux méthodes de calcul [12,22].  
Des équivalences peuvent s’effectuer entre différentes méthodes de calcul de 
structures de bandes à partir de la détermination de paramètres effectifs caractéristiques 
assurant le passage d’une méthode à une autre. A titre d’exemple, la fig. IV.6, montre une 
étude comparative entre l’approche ab-initio et la méthode des liaisons fortes ( eV7.20 −=γ et 
S 0 = 0). Au voisinage du point particulier de haute symétrie K du graphène, les deux modèles 
convergent [12, 22].  
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2.2   Propriétés de transport dans les nanotubes parfaits :                             
a- Approche de Buttiker-Landauer  
  
Selon R. Landauer [27] et M. Büttiker [28], la conductance traduit la probabilité de 
transmission d’une charge électrique, depuis l’électrode émettrice (L) vers l’électrode 
réceptrice (R) considérées semi infinies,  sous tension extérieure V  (Fig. IV.7.a) 
Disposant de canaux de transmission (d’indice n)  dans la partie (C) du dispositif, le 
courant  total I  traversant la structure est déterminé par:  
dEEIEEfeVEEfET
dEEIEEfeVEEfETI
nFRFL
n
n
nFLFR
n
n
)()](1)[()(   
)()](1)[()(
−
+
−−+−+
−−+−=




   (IV.18) 
où )(et  )( EfEf RL représentent les fonctions de distribution Fermi-Dirac des porteurs de 
charges au niveau des électrodes de gauche (L) et de droite (R) respectivement.  )(ETn  est le 
coefficient de transmission relatif à un état propre )(Enψ  appartenant au système (C). Les 
termes 
h
e
I
n
2
=± décrivent le courant par unité d’énergie des ondes progressives et 
régressives respectivement et EF est l’énergie de Fermi.   
Fig. IV.7 a). Schéma représentant la connexion d’un fil quasi-unidimensionnel avec les électrodes 
émettrice (L) et réceptrice (R), sous tension extérieure V [12]
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Pour un système unidimensionnel 
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   (IV.19) 
A température nulle, le courant est donné par  
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     (IV.20) 
alors qu’à faible tension appliquée ( 0→V ) (régime linéaire)  

=
n
Fn ET
h
e
VI )(
2 2
      (IV.21) 
Identifiée  à partir de la loi d’Ohm VGI .= , la conductance G est donnée par l’expression : 

=
n
Fn ETGG )(0       (IV.22) 
où Ω== K
h
e
G 9.12
2 2
0  est le quantum de conductance. Dans le cas de conducteurs parfaits, 
le transport est balistique [( 1)(
,1
=
= MnFn
ET  ] pour tous les canaux de transmission 
comptabilisés uniquement pour les ondes progressives identifiées par les branches à vitesse de 
groupe 0
)(
>
∂
∂
k
kE
 dans la structure de bandes E(k)).  En conséquence,  
MGG 0=       (IV.23) 
où M représente le nombre total de canaux. Le coefficient 2 dans l’expression de G0 est lié à 
la dégénérescence de spin. Connue sous le nom de la formule de Landauer – Büttiker [27], 
Eq. IV.22 relie la conductance à la contribution de tous les canaux disponibles à la 
transmission.  
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b- Formalisme mathématique  pour la transmission électronique dans les nanotubes 
de carbone - Méthode de la fonction de Green. 
L’objectif de cette partie consiste à la détermination de la transmission électronique 
dans les nanotubes de carbone en utilisant le formalisme de Green [16,30]. Conformément à 
l’approche de Landauer-Büttiker [27], le nanotube considéré est subdivisé suivant les trois 
régions caractéristiques: L’émetteur (L), le système (C) et le collecteur (R).  
Partant du hamiltonien H de toute la structure, la fonction de Green globale G obéit à 
l’équation :  
IGH =− )(ε     (IV. 24) 
où l’énergie 
0→
+= ηηε iE est calculée dans le plan complexe et I  représente la matrice 
identité.  
La projection de cette équation sur les sous-espaces relatifs à chaque région 
caractéristique (L, C et R), permet de subdiviser les matrices globales H et G en autant de 
sous hamiltoniens locaux HL , HC  et HR  et de définir autant de fonctions de Green locales gL , 
gC  et gR conformément à l’équation : 
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  (IV.25) 
Les matrices LCh  et CRh  sont les matrices de couplage entre ces éléments alors que LCG  et 
CRG sont les fonctions de Green correspondantes (Fig. IV.7 b) 
Chapitre 4 : Propagation des ondes électroniques dans les nanotubes de carbone dopés 
180
Fig. IV.7 b)  Subdivision du nanotube de carbone suivant les trois régions caractéristiques L, C et R 
Découpage de l’hamiltonien global H conformément à chaque région . T

 étant le vecteur de translation de 
la supercellule correspondante.    
En présence de couplage entre le conducteur (C) et les deux électrodes, le système 
d’équation IV.25, impose à la fonction de Green gC du conducteur de s’écrire :    
1)( −Σ−Σ−−= RLCC Hg ε      (IV.26) 
en fonctions des self-énergies   
LCLLCL hgh
+
=Σ   et  +=Σ RCRRCR hgh      (IV.27) 
et des fonctions de Green  locales  
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1
,, )(
−
−= RLRL Hg ε      (IV.28) 
correspondant aux électrodes de gauche (L) et de droite (R) respectivement.  L’effet du 
couplage nécessaire à la description effective des conditions de continuités à travers les 
interfaces C / R et C / L  est considéré à travers les matrices de couplage RL,Γ  : 
	





 Σ−Σ=Γ aRL
r
RLRL i ,,,      (IV.29) 
pour lesquelles 
a
RL,Σ  est le conjugué hermétique de
r
RL,Σ . La probabilité de transmission 
depuis l’émetteur (L) au collecteur (R) est donnée par la fonction de transmission  (notée T). 
Celle-ci est obtenue à partir de : 
[ ]aCRrCL ggTrT ΓΓ=      (IV.30) 
Tr symbolise la trace de la matrice et arCg
,  sont les fonctions de Green retardée et avancée du 
conducteur [16]. 
De même, connaissant gc, la densité d’état N(E) est obtenue à partir de : 
))(((Im
1
)( EgTrEN Cpi
−=     (IV. 31) 
permettant ainsi d’accéder aussi à la densité spectrale des états électroniques dans le 
conducteur (C). La difficulté de cette procédure numérique se situe dans la détermination des 
fonctions de Green g L,R des électrodes semi-infinies [29,30]. Une méthode appropriée pour le 
calcul des matrices self-énergies correspondantes est présentée dans l’annexe IV [30] d’où 
l’intérêt d’identifier les hamiltoniens h01 right et  h01 left . 
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2.3 Description des propriétés de transport dans les nanotubes parfaits :                       
Cas des nanotubes (10,10) métallique et (17,0) semi-conducteur  
L’objectif de cette partie est de décrire les propriétés de transport dans deux 
nanotubes parfaits : armchair (10,10) et zigzag (17,0) (dont les représentations géométriques 
sont données sur les Figs. IV.8 (a) et (b) respectivement) et de vérifier les correspondances 
susceptibles d’apparaitre entre les propriétés structurales et électroniques de ces matériaux. 
(a) (b) 
Fig. IV. 8  Nanotubes : a)  armchair (10,10) et b) zigzag (17,0). Les structures présentent  le nombre 
d’atomes Nc = 40 et Nc = 68  par maille élémentaire et les diamètres 53.13≈td  Å et 24.13≈td Å 
respectivement.  
Les structures de bandes obtenues par la DFT-LDA à partir de supercellules sont 
représentées sur la Fig. IV. 9: Le comportement métallique du (10,10) est mis en évidence par 
la présence d’un croisement de bandes à l’énergie de Fermi. Quant au nanotube (17,0), une 
bande interdite de largeur eVEg 55.0≈∆  apparait sur la structure de bandes (Fig. IV. 9 (b)). 
La nature de ces nanotubes est conforme aux prédictions de la méthode de repliement de zone 
(Eq. IV. 15). A noter que dans ce calcul, la contribution des excitons et des corrélations 
électroniques n’est pas prise en considération.   
Combinés à ces hamiltoniens ab-initio, le formalisme de la fonction de Green est 
utilisé (conformément à la représentation apparue sur la Fig. IV. 7) pour déterminer 
numériquement le coefficient de transmission (mesuré en quantums de 
conductance
2
0
2
h
e
G = ). Les nanotubes de carbone (10,10) et (17,0) parfaits sont examinés. 
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(a) (b) 
Fig. IV. 9 Structure de bandes établies par la DFT: a) du nanotube (10,10) et b) du nanotube (17,0). 
Des supercellules de 3 périodes et de 2 périodes étant considérées pour le (10,10) et le (17,0) 
respectivement. T est le vecteur de translation correspondant dans chaque structure.  
Les profiles de la transmission des nanotubes parfaits (10,10) (Fig. IV.10 (b)) et 
(17,0) (Fig. IV.11 (b)) apparaissent sous forme de fonction escalier dont la hauteur du palier 
correspond au nombre de canaux balistiques disponibles dans chaque structure. Ceci  
conforme à l’approche de Büttiker –Landauer pour les structures parfaites (Eq. IV. 24). 
De même, sur les Fig. IV. 10(c) et 11(c), la densité d’état N (E) en fonction de 
l’énergie E situe les singularités de Van Hove en accord avec condition de l’annulation de la 
vitesse de groupe 0
)(1
v =
∂
∂
=
k
kE
g

dans la structure de bandes E(k). Aussi, l’absence de la 
transmission (T (E) = 0) à l’intérieur de la bande interdite du (17,0) est équivalente à 
l’absence de modes de transmission (N (E) = 0) appartenant  à ce domaine d’énergie.   
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(a)  (b)  (c) 
Fig. IV.10. Pour un nanotube (10,10) parfait : b) Conductance et c) Densité d’état calculés par le 
formalisme de la fonction de Green conformes à la structure de bandes établie par la méthode ab-
initio (a) 
(a) (b) (c) 
Fig. IV.11. Pour un nanotube (17,0) parfait : b) Conductance et c) Densité d’état calculés par le 
formalisme de fonction de la fonction Green conformes à la structure de bandes établie par la méthode 
ab-initio (a) 
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II. Etude des propriétés de transport dans les nanotubes de carbone à dopage de 
substitution  
La modification des propriétés intrinsèques des nanotubes de carbone par traitement 
chimique adéquat constitue une clé intéressante dans l’ingénierie des nanomatériaux. 
L’insertion de défauts dans la pristine par intercalation, encapsulation, substitution chimique 
ou fonctionnalisation covalente provoque des changements dans les propriétés fonctionnelles 
de ces dispositifs et fournit au système un moyen pratique pour la maitrise du phénomène de 
transport quantique dans ces nanomatériaux désordonnés [31-44] : En général , introduire un 
défaut dans le nanotube de carbone propre, revient à perturber la structure électronique du 
réseau hôte et affecter les propriétés de diffusion des ondes propagatrices à travers les états 
défauts quasi-liés correspondants [36,37]. L’apparition du phénomène de la rétrodiffusion 
dans ces structures, diminue le coefficient de transmission à des énergies particulières 
relatives au type du défaut et provoque ainsi un confinement des ondes électroniques dans le 
nanotube de carbone [21,31-34, 42,43].  
Les influences du taux de désordre et des types de défauts sont d’une pertinence 
fondamentale dans les propriétés de transmission dans les systèmes mésoscopiques [21,31-
43]. Dans le cas de dopage à substitution en Bore (B) ( ou Azote (N) ), la corrélation des 
paramètres liaisons fortes sur des données ab-initio a permis une description effective des 
propriétés de transfert de charge dans ces nanotubes dopés [21]. En se basant sur la méthode 
du repliement de zone, les profiles de transmission et les mécanismes de diffusion  
correspondants ont été décrits à des énergies différentes du spectre de transmission de 
nanotubes désordonnés de longueurs mésoscopiques. L’installation de la localisation 
d’Anderson au plus proche voisinage des énergies caractéristiques des états défauts quasi-liés 
a été clairement démontrée [21,32]. Dans le même contexte, la réduction de la rétrodiffusion 
dans les nanotubes de carbone dopés au Potassium (K) par rapport à celle de  l’Azote (N) a 
été également interprétée à partir de paramètres effectifs déduits du graphène [32]. 
La même approche a été utilisée pour vérifier un accord quantitatif entre le libre 
parcours moyen et la longueur de localisation des ondes électroniques dans ces structures 
dopés par substitution (N). L’application d’un champ magnétique externe, perpendiculaire à 
l’axe du nanotube a constitué un moyen supplémentaire pour le contrôle des propriétés de 
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transport à travers l’ajustement convenable de l’énergie de l’état défaut par rapport à celle du  
niveau de Fermi [33].  
L’étude a été étendue à la description statistique de la conductance quantique dans 
ces systèmes mésoscopiques désordonnés. Un accès supplémentaire sur la nature des ondes 
électroniques dans les différents régimes de transport a été fourni par l’examen du 
comportement d’échelle de la conductance et du libre parcours moyen [31,34]. Les résultats  
obtenus sont conformes aux premiers travaux sur la localisation d’Anderson dans les 
nanotubes de carbone [41-42].  
En complément à ces travaux précédents, nous proposons d’étudier les propriétés de 
transport de nanotubes dopés par substitution B et / ou  N, obtenues à partir des paramètres 
ab-initio tirés directement des structures tubulaires. Nous commençons par évoquer le 
problème de diffusion à une impureté individuelle B (N) dans le nanotube de carbone (10,10) 
afin identifier l’origine des minimas de conductance apparus dans les réponses de 
transmission.  
Par la suite, et conformément aux chapitres précédents de ce travail, une corrélation 
particulière à courte portée entre défauts B et N est considérée dans ces structures. L’effet du 
dopage simultané en B et N dans les nanotubes de carbone est examiné en fonction de la 
distance séparatrice entre défauts B et N dans la paire BN. En s’inspirant du modèle à 
paramètres effectifs de C. Adessi et al. [33], une interprétation quantique est présentée pour 
décrire les réponses de la transmission relatives aux différentes configurations de la paire B-
N. Un comportement similaire à celui de la pristine est montré pour le défaut particulier 
dimère BN.   
Nous nous intéressons aussi au cas d’amas BN, sous forme de monodomaines, dont 
l’extension spatiale évolue le long de la circonférence du nanotube jusqu'à formation de 
couronnes BN complètes. L’effet de l’orientation du monodomaine dans le nanotube hôte est 
évoqué et les réponses de la transmission de ces nano-défauts BN sont décrites en fonction du 
nombre d’atomes B(N) constituant l’amas BN.   
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Finalement, nous avons étudié des systèmes de couronne BN séparées par une ou 
plusieurs périodes du réseau de la structure hôte. Des résonances de transmission (semblables 
à celles de la résonance dimère dans les systèmes mécaniques et optiques) apparaissent dans 
le spectre de transmission de ces dispositifs. 
Une conclusion résume l’ensemble des résultats obtenus. 
  
a. Problème de diffusion à une impureté dans les nanotubes de carbone : cas 
du dopage en substitution à l’Azote (N) (au Bore (B)) :  
Considérons  une supercellule d’un nanotube parfait (10,10) dans laquelle un atome 
de carbone (C) est chimiquement substitué par un atome d’Azote (N) (ou de Bore (B))       
(Fig. IV.12.a).  
Fig. IV. 12 a)  Dopage par substitution chimique d’un atome de carbone (C) par un atome 
d’Azote (N) dans une supercellule de 5 périodes d’un nanotube (10,10)
Cette structure dont l’ordre est perturbé par l’incorporation du défaut N  (B) doit être 
suffisamment longue pour éviter au dopant d’influer sur l’ordre parfait du collecteur ( R) et de 
l’émetteur ( L ). Ces éléments doivent être distants d’au moins de 10Å, de part et d’autre du 
défaut N (B) (dont la position est prise comme origine). Sur la Fig. IV. 12 (b), est illustré le 
comportement du paramètre ab-initio énergie du site )(
2,1=izi
pE  de la structure dopée par 
rapport à celle du nanotube propre. (les indices i=1,2 indiquent le type de représentation : 
simple ζ  (pour i=1) et double ζ  (pour i=2)).  L’ordre est quasiment préservé au delà de 
cette distance caractéristique (10Å) tandis qu’au voisinage du dopant, )( zpE  se présente sous 
une forme gaussienne, centrée sur la position du dopant (Fig. IV. 12 (b)). Le potentiel effectif 
généré par la présence du défaut N (B) sous forme d’un puits de potentiel (une barrière de 
potentiel) identifiée dans le nanotube de manière similaire à celle utilisée dans le graphène 
[31-34].  
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Fig. IV. 12 b)  Le profil du potentiel effectif généré par l’état défaut du Bore (à gauche) et celui de  
l’Azote (à droite)) sous forme de barrière de potentiel et de puits quantique, respectivement. Les 
Energies des sites E(pz_1) et E(pz_2) sont données en simple et double ζ et tirées directement de 
l’hamiltonien du nanotube (10,10). Les lignes discontinues représentent l’allure Gaussienne de ces 
potentiels effectifs, centrés sur la position du dopant (prise comme origine). 
Une représentation tridimensionnelle de ces potentiels effectifs est également décrite 
sur la Fig. IV. 12 (c) en fonction de la direction axiale (donné en nombre de périodes) et de la 
direction chirale (indiquée par l’indice de l’atome dans la cellule élémentaire). L’effet de 
courbure considéré dans le (10,10) montre une légère anisotropie dans la forme gaussienne. 
Celle-ci est plutôt avantagée dans la direction transversale.   
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Dopant : Bore Dopant: Azote 
Fig. IV. 12 c) la représentation tridimensionnelle du profil du potentiel effectif généré par le Bore 
(l’Azote) Bore) en substitution sous forme de barrières de potentiel  (de puits quantiques ) 
asymétriques (pour E (pz_1) et E (pz_2 )). 
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La réponse de la transmission de ces structures en présence du dopage de substitution 
chimique N (ou B) est présentée sur la figure IV.11 (c): En détruisant la symétrie de 
translation du nanotube parfait, l’Azote (le Bore) provoque (en tant que défaut) l’apparition de 
minimas dans le profile de la transmission de l’ordre du quantum de conductance ( 1/ 0 =GG ) 
dans la bande de conduction )( *pi (valence )(pi ).  
Fig. IV. 12 d) Les profils de la conductance et de la densité d’état N (E)  en substitution chimique d’un  
atome de carbone (C) par un atome d’Azote (N)  (de Bore (B)).
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Le dopant introduit deux états défauts quasi-liés de parités définies, directement 
responsables du mécanisme de la rétro-diffusion élastique [36]: Le premier état pair, à 
l’origine de la résonance large se situe au voisinage de eVE 50.0≈  ( eVE 60.0−≈ pour le 
Bore), tandis que le second état impair responsable de l’apparition de la résonance fine 
avoisinant eVE 75.0≈  ( eVE 78.0−≈  pour le Bore) est plus proche de la singularité 
supérieure (inférieure) de Van Hove [31-34,36].  
L’apparition du potentiel effectif, généré par le défaut quantifie les états défauts à 
l’intérieur du puits de potentiel pour l’Azote et de la barrière de potentiel pour le Bore.  Ceci 
nous  amène à identifier l’origine quantique des états défauts quasi-liés responsables de la 
rétro-diffusion élastique dans les nanotubes dopés N (B).  Les minimas de conductance dans 
le profile de transmission se situent exactement aux niveaux de l’énergie des états quasi liés 
défauts introduits par les dopants (voir profile  N(E) sur Fig. IV.12 (d) )[21].
b. Propriétés de transport des nanotubes de carbone co-dopés à l’Azote (N) 
et au Bore (B)  
L’étude précédente sur la simple substitution B (ou  N) a montré les effets de dopage 
B (ou N) sur les propriétés de transmission dans un nanotube métallique (10,10). Par ailleurs, 
le dopage simultané en B et N à différents arrangements relatifs des atomes B, N et C a été  
examiné dans certaines structures inhomogènes BxCyNZ, telles que BC4N, BC2N ou  B3C2N3
[45-47]. L’étude de l’énergie de formation de telles structures, a démontré la tendance à la 
ségrégation des atomes B et N en se regroupant sous forme d’amas BN dans la structure hôte 
de carbone [48-50]   
L’objectif de notre travail consiste à examiner l’effet d’un dopage simultané en B et 
N (pour lequel un atome B et un atome N sont disposés de manière intentionnelle dans le 
nanotube) sur le transport électronique. Une corrélation de désordre à courte portée entre les 
deux défauts B et N est donc considérée donnant lieu à plusieurs configurations possibles de 
co-dopages (dopages simultanés) B-N : Du simple motif appelé dimère BN, en passant par 
des domaines d’hexagones (construits par des assemblages en dimères B-N), les propriétés de 
transport relatives aux amas monodomaines B-N sont examinées. Les nanotubes hôtes 
considérées sont le (10,10) et le (17,0) [51]. 
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a- Le problème de diffusion à une paire BN dans le nanotube de carbone  
Considérons la paire BN par la présence simultanée d’un défaut B et d’un défaut N, 
en substitution à deux atomes de carbone dans un nanotube parfait. Les électrodes de gauche 
et de droite sont suffisamment éloignées de telle sorte que leurs ordres respectifs ne soient pas 
affectés par la présence simultanée de ces deux défauts.    
Plusieurs configurations de la paire de défauts B-N sont examinées en fonction de la 
distance séparant l’atome B de l’atome N: Le motif défaut dimère B-N est construit à partir 
d’un voisinage B-N de premiers plus proches voisins (Figs. IV.13 (b) et (g)). Dans la  
structure BCCN, deux atomes de carbone séparent les défauts B et N ((Figs. IV.13 (c) et (h)). 
Quant à la structure défaut BN diamétralement opposée, les atomes B et N appartenant à la 
même période du nanotube, sont symétriquement disposés par rapport à l’axe central du tube 
(Figs. IV.13 (d) et (i)). Les propriétés de transmission de la simple substitution N (Figs. IV.13 
(a) et (f)) et du motif NBN (Figs. IV.13 (e) et (j)) sont également illustrées à des fins de 
comparaison.  
Fig. IV.13. Conductance calculée pour le nanotube métallique (10,10) (partie supérieure) et le 
nanotube semi-conducteur (17,0) (partie inférieure) contenants différents co-dopages BN. Les cas de 
la simple substitution N ((a) et (f)) sont introduites comme référence. Une comparaison directe est 
aussi établie avec la structure NBN ((e), (j)). 
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Contrairement à la simple substitution en N (B), le dimère BN présente un profil de 
transmission symétrique par rapport au niveau de Fermi (Figs. IV.13 (b), (g))).  La réponse en 
paliers de la conductance est équivalente à celle des nanotubes parfaits métalliques et semi-
conducteurs (Figs. IV.9(c), 10(c))), suggérant un régime de transport similaire au régime 
balistique du nanotube parfait. Par contre, au voisinage des singularités de Van Hove de 
faibles diminutions de la conductance persistent  aussi bien pour le (10,10) que le (17,0). 
L’augmentation de la distance séparatrice entre le défaut B et le défaut N dans la 
configuration BCCN a tendance à accentuer l’effet de la rétrodiffusion à travers ce type de 
défaut. Sans pour autant perturber sérieusement la réponse balistique de la pristine au 
voisinage du niveau de Fermi, les deux minimas de conductance (qui sont plus profonds et 
plus larges par rapport au cas précédent du dimère BN) s’attirent vers le niveau de Fermi. 
Afin d’expliquer ce comportement, nous avons réexaminé de nouveau l’allure du potentiel 
effectif généré par chaque défaut B-N (voir Fig. IV. 14).   
Fig. IV. 14 Allures du potentiel effectif généré par les états défauts B et N dans les structures 
défauts BN dans une feuille de graphène. a) simple substitution B (ou N), b) le dimère BN, c) le 
défaut BCCN et d) le défaut BCCCCN. Pour chaque configuration, une représentation des états 
quasi-liés correspondante est jointe (à droite). 
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Dans le dimère BN, lorsque les deux atomes sont premiers plus proches voisins, le  
potentiel effectif ainsi généré est très bien décrit par une superposition directe (une somme 
directe) des contributions individuelles de chaque atome isolé (Fig. IV.14 (b)). La  profondeur 
du puits et la hauteur de barrière générés par les atomes N et B respectivement, se réduisent 
pour se compenser mutuellement. Un retour vers un régime de transmission similaire à celui 
du régime balistique peut ainsi être justifié dans ce système dopé, proche de l’ordre.
Par ailleurs, dans le cas des motifs défauts BCCN, et BCCCCN (Figs. IV. 14 (c) et 
(d)), la contribution du potentiel effectif d’interaction est moins significative. Sur une  
distance séparatrice suffisamment importante, les états défauts quasi-liés du Bore et de 
l’Azote tendent à se découpler reproduisant ainsi des signatures purement individuelles, celles 
des atomes B et N totalement isolés. Dans le même contexte, la réponse du motif BN 
diamétralement opposé, reproduit  les positions des minimas de conductance  en accord avec 
les énergies des états défauts B et  N isolés (Fig. IV. 12(d)). Cependant, l’élargissement 
apparu sur ces minimas est synonyme de l’augmentation du taux de désordre dans la 
structure, survenu par la présence simultanée du B et de N sur une même période (dans la 
direction transversale).  
.   
En résumé, nous avons décrit - sur la base d’une approche ab-initio- les propriétés de 
transmission à travers une paire BN, sous l’influence de l’effet du potentiel effectif 
électrostatique généré simultanément par les défauts B et N dans le nanotube. Le taux de 
recouvrement entre états défauts quasi liés B et N définit les énergies propres des états défauts 
quasi-liés relatifs à toute configuration BN. Ces états défauts résultants sont responsables du 
phénomène de la rétrodiffusion global à travers la paire BN et la diminution du coefficient de 
transmission.    
b- Le problème de diffusion à un monodomaine BN dans le nanotube de carbone 
Avant d’évoquer l’étude des domaines de défauts BN  plus complexes, commençons 
par examiner le cas du motif  NBN pour lequel un dopant supplémentaire N se substitue à un 
autre atome de carbone en position de premier plus proche voisin au dimère BN. Le profil de 
la transmission obtenu dans cette configuration est quasiment similaire à celui de la simple 
substitution en N aussi bien pour le (10,10) que le (17,0) (Fig. IV.13 (e) et (j)) : Par le fait 
Chapitre 4 : Propagation des ondes électroniques dans les nanotubes de carbone dopés 
195
qu’un état propre au motif NBN coïncide avec celui de l’Azote et que les énergies propres des 
deux autres états obtenus, sont suffisamment éloignées du niveau de Fermi, les structures N et 
NBN sont équivalentes (Idem pour le motif défaut BNB qui à son tour reproduit le profile de 
transmission de la simple substitution en B). Dans ces conditions, le dimère BN acquiert le 
statut d’élément neutre dans le NBN (et le BNB)  
Pour un défaut domaine beaucoup plus complexe (ayant 7N et 7B par exemple), les 
propriétés de transmission montrent des profils différents en fonction de l’orientation 
géométrique du nano-défaut dans le nanotube. Entre la configuration  Antracene  en forme 
linéaire suivant l’axe du tube (Fig. IV. 15 (a)) et la configuration Phenantrene en forme C 
suivant la direction chirale (Fig. IV. 15 (b), les interactions entre états défauts B et autres N 
sont différentes :  L’effet de la répulsion des états quasi-liés des atomes isolés B et N est 
plutôt favorisé dans la seconde configuration ( en forme de C ). Par ailleurs, dans le cas de la 
configuration (7N et 6B), la présence d’un atome N en surplus dans le nano-domaine, donne 
une réponse de transmission similaire à celles du NBN et de la simple substitution en N      
(Fig. IV. 15 (b).     
Fig. IV. 15. Conductance quantique de nano-domaine à 7N et 7B (a) aligné (b) 
perpendiculaire par rapport à l’axe du tube. Exemple de nano-domaine ayant un excès de 
dopant N (7N, 6B) 
  
 Partant de ces effets d’orientation géométrique du monodomaine, nous nous sommes 
intéressés à la description des propriétés de transmission des défauts amas BN dont
l’extension (indiquée en fonction du nombre de dimères BN) se fait suivant la direction 
transversale (Fig. IV. 16. a). 
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Fig. IV.16 a) Construction de mono-domaines BN mesurés en nombre de dimères BN    
De gauche à droite : 0, 3, 9, 15, 30 et  40 dimères BN 
Fig. IV.16 b) Les profils  du coefficient de transmission des monodomaines BN contenant  (de haut 
en bas) : 0, 3, 9, 15, 30 et  40 dimères BN  
Fig. IV. 16 c) Réponses de la hauteur des paliers de conductances (en G0) au niveau de Fermi           
(E=0 eV) et au plus loin que la 1ere singularité de Van Hove (E  1.0 eV) en fonction de la taille du 
mono-domaine nanométrique mesurée en nombre de dimères BN.  
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L’étude du coefficient de transmission de ces structures particulières montre qu’en 
aucun cas, les signatures individuelles des états défauts isolés du Bore et de l’Azote 
n’apparaissent sur les différents profils de transmission : la transmission préserve la forme de 
fonction escalier (similaire à celle d’un dimère BN) alors que des décroissances des hauteurs 
des deux premiers paliers de conductances (définis respectivement au niveau de Fermi 
)0(1 =EG  et au voisinage de la singularité de Van Hove )1(2 eVEG ≈ , en fonction du 
nombre croissant des dimères BN, sont enregistrées. A partir de la moitié d’un anneau BN 
(correspondant à 5 hexagones BN successifs dans la direction transversale), une décroissance 
exponentielle de la transmission correspondant à un effet tunnel est obtenue. A un anneau BN 
complet (correspondant à 10 hexagones BN successifs dans la direction transversale), la 
conduction devient insignifiante. Dans ce cas, une barrière de potentiel effectif suffisamment 
importante, infranchissable aux ondes électroniques, est dressée le long de tout le contour du 
nanotube (voir Fig. IV.16 (d)).  
Fig. IV.16 d) Allure du potentiel effectif E(pz_1) et E(pz_2) dans le cas d’un anneau BN complet     
(nombre de dimère BN = 30). 
Pour des motifs défauts BN plus épais (deux périodes complètes BN, équivalent à 40 
dimères BN), la transmission du premier palier devient quasiment nulle. Une augmentation de 
la concentration des dimère BN provoque une extinction totale des canaux de transmission et 
l’apparition d’une bande interdite.  
Chapitre 4 : Propagation des ondes électroniques dans les nanotubes de carbone dopés 
198
c- Le  phénomène de résonance par effet dimère conventionnel 
L’étude précédente sur l’évolution du coefficient de transmission en fonction du 
nombre BN dans la direction transversale a montré l’installation de l’effet tunnel pour des 
nano défauts monodomaines suffisamment contraignants.   
Motivés par le phénomène de délocalisation dans les systèmes unidimensionnels 
aléatoires, nous avons pensé à établir une corrélation de désordre à courte portée pour le motif 
défaut monodomaines BN conformément à la conception originale du défaut dimère, tel 
étudié dans les chapitres précédents. Il s’agira d’une structure à double motifs nano-domaines 
séparés par une ou plusieurs périodes du réseau hôte : La structure double période BN, est 
constituée de deux périodes BN séparées par une période de carbone (10,10), tandis que dans 
la structure double anneau, deux anneaux BN (30 dimères BN  chacun) sont séparés par une 
période du réseau hôte. Finalement, dans la double période BN élargie, deux périodes du 
réseau hôte séparent les deux périodes BN. (Figs. IV.17 a,b et c respectivement). 
(a) (b) (c) 
Fig. IV. 17 : Structures en double périodes à motif BN: a) période, b) anneau et c) période élargie.  
   Les  réponses de transmission pour chacune des ces structures sont illustrées sur la 
Fig. IV. 17 (d).  Comparativement à la Fig. IV. 16 (b) reproduisant l’évolution du coefficient 
de transmission en fonction de la taille du monodomaine, nous constatons un changement 
drastique dans les profiles de transmission : Des maximas de conductance 01 GT =  et 
02 GT =  apparaissent dans le spectre de transmission de la structure double anneaux BN 
(courbe en bleu) 
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Fig. IV. 16 d. Apparition des résonances dimère dans les réponses de transmission de nanotubes à  
monodomaines BN corrélés.  
Une variation dans l’épaisseur de la barrière BN influe sur les propriétés de ces 
maximas de transmission : En effet, pour la structure double périodes BN (courbe en rouge), 
les pics de transmission s’élargissent et se positionnent à des énergies plus basses par rapport 
à la réponse de la structure double anneaux BN.  
Par contre, la considération d’une région séparatrice plus large entre les deux 
périodes BN, ne semble guère reproduire un effet cohérent: Les réponses de telles structures 
restent assujetties à l’allure du potentiel effectif généré par les nano-domaines. A ce sujet, 
aucun rapprochement avec le modèle de Kronig-Penney à profile rectangulaire n’a pu être 
réalisé : Le fait de disposer d’un profil de potentiel effectif non rectangulaire (différent du 
modèle de Kronig-Penney, tel examiné dans le chapitre précédent),  nous amène à réfléchir à 
modéliser différemment ce type de structures dans l’objectif de mieux caractériser ces pics de 
transmission. Néanmoins, cette approche de nano-défauts BN équivalente au motif dimère,  
nous a permis de mettre l’accent sur la possible apparition de l’effet tunnel résonant comme 
mode de transmission dans des nanotubes de carbone dopé BN . L’ajustement convenable des  
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propriétés intrinsèques des motifs défauts BN et hôte, permet de contrôler le positionnement 
de ces résonances et leurs natures. Un défi intéressant est à relever dans ce sens. 
Finalement, l’autre aspect intéressant de l’étude de l’effet du co-dopage BN réside 
dans l’examen des propriétés de transport dans les systèmes mésoscopiques à dopage BN 
aléatoires. La méthode appropriée consiste à identifier les paramètres ab-initio (ajustables) 
nécessaires à la description du potentiel effectif dans une supercellule pour pouvoir les 
reproduire à une échelle beaucoup plus grande dans le modèle des lisons fortes [31,34] ( voir 
annexe III.2). Ceci fera l’objet d’un autre travail dans l’avenir !     
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III. Conclusion  
Les propriétés de transport dans les nanotubes dopés simultanément en B et N ont été 
examinées dans les nanotubes armchair (10,10) et zigzag (17,0) à désordres B-N corrélé. 
Partant de données ab-initio directement tirées de structures tubulaires, la transmission à 
travers le nanotube dopé a été déterminée par le formalisme de la fonction de Green. 
Contrairement à la simple substitution B (N), les signatures individuelles des défauts 
B et N n’apparaissent pas sur le profil de transmission du dimère BN. En se basant sur la 
méthode du potentiel effectif généré par chaque dopant, les états défauts B et N se repoussent 
mutuellement, faisant éloigner les états défauts BN résultants du niveau de Fermi. Aussi avec 
une compensation presque totale de la barrière et du puits de potentiel générés respectivement 
par les atomes B et N, la paire BN se comporte comme deux atomes de carbone neutres. 
Pour des monodomaines BN, selon l’orientation de l’amas dans le nanotube de 
carbone, le recouvrement entre les états défauts B et N est favorisé ou défavorisé. Des 
signatures différentes peuvent ainsi en émerger. Avec l’augmentation de la taille de 
monodomaine BN, l’effet tunnel est obtenu comme mécanisme dominant de la transmission. 
Finalement, l’étude de domaines BN séparées a été mise en correspondance avec 
l’étude des motifs dimère vus dans les chapitres précédents. Devant ce type de désordre, des 
résonances dimère apparaissent dans le profile de transmission, évoquant ainsi l’effet tunnel 
résonant.  
En perspective, nous pensons à l’étude des propriétés de transport des nanotubes de 
carbone mésoscopiques co-dopés B et N à désordre non corrélé. La présence aléatoire de  
motifs dimère BN transparents sur plusieurs cellules successives serait un challenge 
intéressant à relever dans le but de supprimer les signes de localisations d’Anderson 
individuelle du B et du N au dépend d’une conduction nettement améliorée. 
Dans le même contexte, le modèle du dimère aléatoire serait également un autre 
candidat potentiellement intéressant pour les défauts monodomaines les plus importants.  
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Notre étude a eu pour vocation globale de décrire les effets de la corrélation du 
désordre à courte portée sur la propagation d’ondes (électroniques, mécanique puis 
électromagnétiques) dans les systèmes unidimensionnels. Nous nous sommes intéressés aux 
propriétés de transmission résultant de l’effet dimère dans le cadre d’un désordre binaire 
compositionnel.  
La description des réponses de transmission d’un système électronique dont la 
distribution binaire obéit à la fonction delta de Dirac,  a permis de présenter l’effet dimère 
dans son aspect conventionnel : Obéissant à la condition de transparence du motif défaut 
dimère, la résonance dimère se situe sur un canal de transmission de la bande permise de la 
structure hôte, sous forme d’un pic de transmission unité. Accompagnée d’une augmentation 
considérable de la conductance (diminution significative de la résistance) du système, cette 
résonance traduit la transition de phase métal-isolant pouvant apparaitre depuis un état étendu 
( 1<<ξ
L
) vers un état localisé ( 1>ξ
L
) (ou vice –versa). L’état résonant présente une  
fonction enveloppe periodique à amplitude uniforme similaire (mais pas identique) à celle 
d’une onde de Bloch dans un ordre parfait. Le régime de transmission à la résonance dimère 
conventionnelle est diffusif.  
   Par analogie au système électronique précédent, la propagation d’ondes 
mécaniques dans des structures unidimensionnelles désordonnées a été également examinée. 
Présentant un potentiel obéissant à la fonction delta de Dirac dont l’intensité est quadratique 
(différente de la valeur uniforme du modèle électronique équivalent de Kronig Penney), le 
système de la corde vibrante chargée en masses reproduit aussi l’effet dimère conventionnel. 
Cependant, l’insertion de ressorts sur chaque cellule modifie l’allure du potentiel effectif et 
fournit à la structure des propriétés de transmission plus intéressantes : 
 Une résonance de commutation conventionnelle pour laquelle une situation identique 
à l’ordre parfait (déterministe) est obtenue. En absence de toute distinction entre les 
motifs défaut et hôte, des modes de propagation de Bloch accompagnent cette 
résonance.   
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 Le choix approprié des paramètres structuraux permet de procéder à l’alignement 
convenable des résonances caractéristiques (libre et dimère) des motifs défaut et 
hôte : La résonance de commutation balistique est obtenue par l’alignement des 
fréquences libres des deux motifs sur une fréquence commune, tandis que la 
résonance dimère balistique est obtenue par l’alignement de la résonance dimère du 
motif défaut sur la fréquence libre du motif hôte. 
 Disposant d’un régime de transmission balistique dans le modèle du dimère aléatoire, 
les filtres mécaniques conventionnels à désordre binaire corrélé ont été revisités : 
Tout en préservant le caractère universel de la transition de phase (mode localisé – 
mode étendu) correspondante, des améliorations dans la qualité de transmission à la 
résonance dimère balistique ont été obtenues par rapport au cas conventionnel. 
 La résonance dimère balistique peut être conservée dans l’alliage hôte désordonné 
pour autant que la contrainte de la commutation balistique soit préservée le long de 
toute la structure désordonnée. Le désordre de masse devient un paramètre ajustable 
pour améliorer la qualité de la transmission de ces structures.   
D’autre part, par analogie avec le modèle électronique de Kronig-Penney, la 
propagation des ondes électromagnétiques dans les systèmes unidimensionnels  stratifiés de 
couches diélectriques homogènes a été également étudiée dans le cadre du modèle du dimère 
aléatoire.  
L’étude de l’effet dimère photonique a permis de montrer : 
 L’apparition de l’effet dimère conventionnel et la suppression de la localisation 
unidimensionnelle de la lumière dans les cristaux photoniques désordonnés à fort 
contraste de désordre compositionnel. 
 La détermination de l’équation de résonance générale de l’effet dimère dans le cadre 
du modèle de Kronig-Penney à profil rectangulaire (similaire à celle du modèle 
classique de la corde vibrante chargée en masse-ressort) 
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 La cellule élémentaire optique est caractérisée par deux résonances : la résonance 
stationnaire (équivalente à la résonance libre dans le système masse-ressort) et la 
résonance de transparence du motif dimère correspondant. L’application de la 
procédure d’alignement des différentes résonances hôtes et défaut a permis de décrire 
plusieurs types de commutations : De la simple commutation entre modes 
stationnaires hôte et défaut ( équivalente à la commutation balistique dans le système 
mécanique précédent), en passant par la commutation mixte des résonances  
(équivalente à la résonance dimère balistique dans le système mécanique précédent) 
nous avons abouti à la commutation de transparence optimisée des résonances dimère, 
pour laquelle une nouvelle conditions de transmission , plus favorable est obtenue 
dans ce milieu particulièrement désordonné.  Le régime balistique s’installe par 
excellence et s’affirme de plus en plus à la résonance dimère en remplacement du 
mode diffusif  conventionnel. 
 Une mini-bande à transmission balistique de largeur appréciable est obtenue autour de 
la commutation de la transparence optimisée des résonances dimère. Ceci est 
approprié pour la conception de filtres balistiques pour la transmission des ondes 
électromagnétiques. Aussi avec la possibilité de la manipulation des paramètres hôte 
et défaut, ce dispositif optique particulièrement désordonné préserve son aspect 
balistique tout en présentant une variété de réponses totalement ajustables au 
voisinage de la résonance dimère balistique. 
La dernière partie de ce présent travail a consisté sur  la description de la propagation 
des ondes électroniques dans les nanotubes de carbone en présence de dopage(s) chimique(s). 
La substitution d’un atome de carbone par un atome dopant Bore (B) (ou Azote (N)) détruit la 
symétrie de translation du système et fournit à la structure de bandes du réseau hôte des états 
défauts responsables du phénomène de la rétrodiffusion et la diminution de la transmission 
aux énergies correspondantes. 
 Par ailleurs, la présence simultanée du Bore et de l’Azote en co-dopage dans le 
nanotube  hôte présente des propriétés intéressantes: La distance séparatrice B-N contrôle le 
taux de recouvrement entre les états défauts induits par B et N et décide du positionnement 
des états défauts résultants, propres au dopant B-N au sein du spectre de transmission. Dans le 
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cas d’un dimère BN (B et N en positions de premiers plus proches voisins), le nanotube dopé 
par ce défaut devient similaire - au voisinage du niveau de Fermi - à un nanotube parfait.    
  
Motivés par ce phénomène de délocalisation par la corrélation du désordre BN à 
courte portée, nous avons examiné les propriétés de transport de monodomaines BN. Les 
réponses de transmission dépendent non seulement de l’orientation collective du nano défaut 
au sein de la structure hôte mais aussi du nombre d’atomes B et N qui s’y trouvent, faisant du 
monodomaine BN un pseudo-dopant donneur (accepteur) dans le cas de surplus d’un atome 
de N (B) dans la structure. En cas de parité égale, et en absence de signatures individuelles 
des dopants N (B), le monodomaine transversal reproduit une fonction escalier similaire à 
celle du nanotube propre avec une diminution quasi linéaire de la hauteur des paliers en 
fonction de la concentration des dimères BN. Une extinction quasi-totale de la transmission 
est obtenue pour ces nano défauts BN totalement infranchissables par effet tunnel. 
Pour  remédier à ce genre d’obstacle, le nano défaut BN est dupliqué en une paire de 
monodomaines séparée conformément à la conception du motif dimère. Des pics de 
transmission à intensités appréciables (similaires à ceux de l’effet dimère aléatoire mécanique 
et optique) sont ainsi restaurés dans le spectre de transmission. Ceci est synonyme de 
l’installation de l’effet tunnel résonant comme processus de transport.  
Dans sa globalité, notre travail présente un intérêt fondamental pouvant aboutir à des  
perspectives intéressantes dans le domaine expérimental : 
 La généralisation de la notion de la résonance balistique aux désordres corrélés 
d’ordres supérieurs (trimère, quadrimère et n-mère) aussi bien pour les chaînes 
linéaires que pour les structures unidimensionnelles à profil de potentiel rectangulaire. 
 L’étude de l’effet dimère dans les films photoniques réalistes SiO2/TiO2. Examiner 
l’effet de l’incidence oblique sur les différents modes de transmission TE et TM.  
 La corrélation du désordre B-N (dimères BN et nanodomaines BN) dans les nanotubes 
de carbone à tailles mésoscopiques.    
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Annexe I 
1. Modèle électronique de Kronig-Penney pour une distribution de Dirac 
Soit un système 1d caractérisé par le potentiel  
)()()()( xyxxxxV nn
n
λδ −=

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   (A.I.1) 
Sur chaque région (n), la solution de l’équation de Schrödinger correspondante  est donnée 
par : 
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où nA , nB sont les amplitudes relatives aux ondes progressives régressives. nk  étant le vecteur 
d’onde correspondant. Sur une période (voir Fig. 1), l’utilisation des conditions de continuité  
de )(xy  et de sa dérivée
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Par ailleurs, l’application du théorème de Bloch sur une période entre les positions  x0 = 0 et 
x1 =d, permet d’écrire : 
iqded )0()( 11 ψψ =      (A.I.5) 
où q est le vecteur d’onde relatif à la période d de la structure.   L’application des conditions 
de continuité en x1= d donne : 
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Fig. 1. Représentation schématique d’une période  
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L’ensemble des ces équation :  
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forme un système d’équation linéaire homogène : 
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qui admet des solutions A1, B1, A2 et B2 non nulles si et seulement si  
det  M = 0       (A.I.11) 
Le développent de cette expression à partir du calcul des déterminants réduits permet de 
simplifier la procédure pour aboutir à l’expression  
=Mdet qdkd
k
kd cos2sincos2 −+
λ
    (A.I.12) 
pouvant identifier l’équation caractéristique du modèle de Kronig-Penney :  
kd
k
kdqdk sin
2
coscos)(
λ
κ +==    (A.I. 13) 
dans le cas d’une distribution en fonctions delta de Dirac.  
Cette relation permet aussi de  déterminer la relation de dispersion )(λqq =  correspondante.   
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2. Formule de Poincaré  
Nous nous proposons de résoudre l’équation de Schrödinger : 
( ) ( ) ( )xExndx
dx
d
n
n ψψδλ =
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    (A.I. 14) 
correspondante au potentiel  )(xV  décrit par  la distribution de Dirac (Eq. (A.I.1) 
.Connaissant l’expression de la fonction d’onde et de sa dérivée par rapport à la position x 
dans chaque région d’indice n,  
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L’application des conditions de continuité aux points x = xn-1 et x = xn  donne le système 
d’équation suivant : 
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L’élimination des amplitudes An et Bn permet d’écrire: 
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 (A.I. 17) 
Par ailleurs, sachant que l’équation de Schrödinger  (A.I. 14) donne  aussi  
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    (A.I. 18) 
L’évolution de la fonction d’onde et de sa dérivée sur une période complète est décrite par : 
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    (A.I. 19) 
où 
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En posant iii x ψψ =)( , la suppression de la dérivée de ce système d’équation, permet de 
définir la formule de Poincaré conformément au calcul de Bellisard et al [III. 38]: 
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    (A.I. 21) 
pour laquelle, l’évolution de la fonction d’onde )(xψ globale de la structure est donnée de 
manière récursive sur trois site successifs  n-1,n  et  n+1. 
Dans le cas de désordre compositionnel ( dxx nn =− −1 ), la formule de Poincaré s’exprime 
par : 
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    (A.I. 22) 
où dk
k
dk n
n
n
nn sin
2
cos
λ
κ +=  est l’équation caractéristique du modèle de Kronig-Penney 
correspondent au motif  (n)  ((A.I. 13). 
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Annexe II 
Matrice de transfert pour les systèmes stratifiés unidimensionnels 
Cette section traduit le formalisme universel de la matrice de transfert. Ce 
formalisme est adéquat  pour la description des propriétés de transmission des structures 
multicouches [III.37-39]. Dans notre étude, nous nous limiterons aux cas des matériaux non 
dispersifs pour lesquels la permittivité ne varie pas dans la plage des fréquences étudiées. 
Chaque couche est considérée homogène à interface abrupte. Le contraste entre constantes 
diélectriques décidera de la hauteur relative à la marche de la barrière optique d’un élément à 
un autre sur toute la structure.  
1 Equations de Maxwell pour un milieu homogène  
Dans un milieu homogène (de constants diélectriques ε  et permittivité magnétique µ
constantes) et en absence de charges et de courants, le champ électromagnétique E

, H

 obéit 
aux équations de Maxwell [III.4,8] : 
0),( =trEdiv

     (A.II.1) 
0),( =trHdiv

,     (A.II.2) 
0
),(
),(
0
=
∂
∂
+
t
trH
trEotR

 µ    (A.II.3) 
0
),(
),(
0
=
∂
∂
−
t
trH
trHotR


εε    (A.II.4) 
Dans le cristal photonique unidimensionnel, la symétrie essentielle est celle de la translation 
parallèle aux interfaces. Cette invariance conduit à définir le vecteur d’onde parallèle, 
(noté
//
k

) qui sera conservé lors du passage de l’onde électromagnétique d’une couche à une 
autre. Ce vecteur d’onde a une importance considérable du fait que pour toute onde 
monochromatique incidente, la composante parallèle de son vecteur d’onde se retrouve 
conservée sur  toutes les ondes transmises et réfléchies dans toutes les directions diffusées. 
Cette conservation est à l’origine des lois de l’optique géométrique. On ne peut observer les 
modes propagatifs dans ces systèmes multicouches sans la présence des figures 
d’interférences correspondantes. 
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Fig. B 4 La polarisation TM et TE pour une onde électromagnétique 
Les champs considérés sont des ondes monochromatiques sinusoïdales se propageant dans la 
direction yavec une amplitude vectorielle parallèle à l’axe oz  
)(exp)(),(
)(exp)(),(
tykizHtrH
tykizEtrE
y
y
ω
ω
−=
−=


    (A.II.5) 
où  est la pulsation angulaire. 
En injectant les expressions des champs E

et H

dans chaque équation de Maxwell, 
un système de huit équations différentielles, scindées en deux groupes indépendants est 
obtenu : 
0
)(
)( =+
dz
zdE
zEik zyy     (A.II.6) 
0
)(
)( =+
dz
zdH
zHik zyy     (A.II.7) 
)(
)(
)( 0 zHi
dz
zdE
zEik x
y
zy ωµ=−     (A.II.8) 
)(
)(
0
zHi
dz
zdE
y
x ωµ=     (A.II.9) 
(a) 
T.M
(b) 
TE
x
           d      
y
          ,    
z 
Ex
Hy
Hx 
Ey
           d      
          ,    
z 
x
y
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)()( 0 zHizEik zxy ωµ=−     (A.II.10) 
)(
)(
)(
0
zEi
dz
zdH
zHik
x
y
zy
ωεε−=−    (A.II.11) 
)(
)(
0 zEi
dz
zdH
y
x ωεε−=     (A.II.12) 
)()(
0
zEizHik
zxy
ωεε−=−     (A.II.13) 
Un premier groupe d’équations (Eqs  A.II.7, 9, 10 et 11 ) relie les composantes Ex , 
Hy et Hz, alors que le second groupe d’équations (Eqs. A.II. 6, 8, 12 et13) concerne les 
composantes )(zH
x
, )(zE
y
et )(zE
x
. Ceci  permet de découpler  deux types de polarisation : 
• La polarisation transverse magnétique (TM) (ou  onde p )  
Le champ magnétique est réduit à une seule composante, orientée suivant la direction Ox, 
parallèle aux plans d’interface et perpendiculaire à la direction de propagation Oz.  
Dans ce cas,  
Ex (z)= Hy (z) = Hz (z) = 0    (A.II.14) 
La solution est donnée à partir de l’ensemble des équations  
dz
dHi
E xy
0ωεε
=      (A.II.15) 
x
y
z H
k
E
0ωεε
=      (A.II.16) 
tel que  
0)( 22
2
2
=



	



−+
xyj
x Hk
cdz
Hd
ε
ω
    (A.II.17) 
L’équation d’onde qui définit la composante Hx n’est valable qu’à l’intérieur de la 
couche homogène.  En appliquant convenablement les conditions de raccord entre deux 
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couches homogènes voisines à travers la continuité des fonctions 
dz
dH
etH x
x ε
1
 à 
l’interface, la résolution de l’équation différentielle du mouvement (Eq. A.II.23) est donnée 
par  
zik
j
zik
jx
jzjz eBeAzH )(
−
+=   pour  
1+<< jj zzz   (A.II.18) 
où 
22)(
yjjz
k
c
k −= ε
ω
     (A.II.19) 
est le vecteur d’onde longitudinal (parallèle). Les coefficients Aj et Bj représentent les 
contributions de l’onde progressive et régressive respectivement.  
• La polarisation transverse électrique (TE)  (ou onde s) : Le champ électrique est 
réduit à une seule composante suivant Ox. On cherchera les composantes  Ex, Hy et Hz. 
En annulant les autres composantes : 
Hx (z) = Ey (z)  = Ez (z) = 0.     (A.II.20) 
le mode TE est déterminé à partir du systèmes d’équation reliant Ex(z), Hy (z),et Hz(z) :
dz
dE
i
H x
y
0
1
ωµ
=       (A.II.21) 
x
y
x E
k
H
0ωµ
−=       (A.II.22) 
0)( 22
2
2
=



	



−+
xy
x Ek
cdz
Ed
ε
ω
     (A.II.23) 
De même pour la polarisation TE, l’application convenable des conditions de 
continuité sur les fonctions: 
dz
dE
etE x
x
 à l’interface entre deux régions homogènes permet 
de résoudre  l’équation du mouvement de l’onde  TE (Eq. A.II.23). Dans le cas où le profil 
des constantes diélectriques est rectangulaire, la solution de cette équation correspond aussi à 
la superposition des ondes planes progressive et  régressive respectivement. En introduisant 
les coefficients Aj et Bj correspondants, le champ électrique obéît à : 
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zik
j
zik
jx
jzjz eBeAzE
−
+=)(   pour  
1+<< jj zzz   (A.II.24) 
où  
22)(
yjjz
k
c
k −= ε
ω
       (A.II.25) 
représente la composante longitudinale du vecteur d’onde dans la couche d’indice j. Les 
composantes )(zH
x
et )(zH
y
 sont obtenues à partir des relations (A.II.21) et (A.II.22). 
2  Comment une onde se propage-t-elle entre deux couches homogènes 
successives ?  
Le  système multi-couches est un empilement de couches homogènes suivant la 
direction de croissance (Oz). Une onde qui se propage dans ce système devra  traverser 
successivement toutes les couches. Par conséquent la résolution globale de l’équation de la 
propagation de l’onde sur l’ensemble du cristal photonique nécessite la connaissance de la 
solution locale sur chaque couche puis l’application des conditions de continuité au niveau de  
chaque interface. 
2.1 Conditions de continuité pour la polarisation TE 
Soient deux couches voisines d’indice j et j+1, de constantes diélectriques 
j
ε et
1+jε
et d’épaisseurs dj et dj+1 respectivement. La composante transverse du champ électrique Ex(z) 
dans une couche homogène est déterminée à partir des conditions de continuités de )(zE
x
et 
de 
z
zE x
∂
∂ )(
 à l’interface z = z j (voir Fig. B.5). 
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Fig. B.5  Interface entre deux couches successives à constantes diélectriques différentes 
Soient  
jjjjjjxj zzzzikBzikAzE <<−+= −1pour      )exp()exp()(    (A.II.26) 
et 
jjjzjjjzjj
xj
zzzzikBikzikAik
dz
zdE
<<−−=
−1pour      )exp()exp(
)(
       (A.II.27) 
la solution de l’équation du mouvement et sa dérivée régissant par rapport à la position telle 
définie dans la région d’indice j. 
Pour ces deux fonctions considérées, posons  conformément au travail de Sanchez et al [ I.21] 
  










=Γ
dz
zdE
zE
z
jx
jx
TE
j
)(
)(
)(      (A.II.28) 
et définissons la matrice Wronksien  )(zW
j
 conformément à :   








=Γ
j
j
j
TE
j B
A
zWz )()(     (A.II.29) 
A partir du choix des ondes planes progressive et régressive, composantes de la fonction 
d’onde  (Eq. B.26),  )(zW
j
 s’écrit: 
      ….       zj-1           z j  z j+1        …. 
    Aj         Aj+1
    Bj         Bj+1
      dj   d j+1
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A chaque interface zj, l’application des conditions de continuité s’exprime par  
)()(
1 j
TE
jj
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zz +Γ=Γ              (A.II.31)   
Sachant que  
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    (A.II.32) 
les conditions de raccord entre deux couches successives sont  données par  
)(),()(
1111 j
TE
jjj
TE
jj
TE
j
zzzSz Γ=Γ ++++      (A.II.33) 
où la matrice de transfert  
)()( 1
1111 jjjj
TE
j
zWzWS −++++ =      (A.II.34) 
A partir de l’expression de la matrice Wronksien (Eq. B.30), la matrice de diffusion s’écrit :  
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zzS    (A.II.35) 
Le développent de la matrice inverse permet d’obtenir : 
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zzS  (A.II.36) 
En posant le terme de phase 
jjj
dk=δ  pour lequel  kj  et  z -z d j 1jj += représentent 
le vecteur d’onde dans la couche d’indice j  et son épaisseur physique respectivement, la 
matrice de diffusion correspondante dans la polarisation TE se résume à :  
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    (A.II.37) 
Cette matrice définit la progression de l’onde TE de la position zj à la position zj+1, le 
long de la couche d’indice (j+1) . Par la suite, cette matrice sera notée 11),(1 ++ ≡+ jjj
TE SzzS
j
. 
2.2 Conditions de continuité pour la polarisation TM 
De la même manière,  procédons à la détermination de la matrice de transfert relative 
à une onde TM. (Fig. B 2(a)). La résolution de l’équation du mouvement correspondante 
nécessite l’application des conditions de continuité différentes de celles de la polarisation TE. 
En considérant les fonctions )(zH
x
et 
z
zH
z
x
∂
∂ )(
)(
1
ε
 continues, la matrice  Wronksien  W j (z)
se présente par:    
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    (A.II.38) 
pour laquelle une dépendance explicite de jε  est notée. L’application des conditions de 
continuité à l’interface z = zj  se traduit par  
)()(
1 j
TM
jj
TM
j
zz +Γ=Γ       (A.II.39) 
Conformément à la démarche précédente, la matrice de transfert TM est déterminée  par : 
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zzS
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   (A.II.40) 
Cette équation diffère de (Eq. A.II.37) par l’apparition explicite du paramètre j. Ce paramètre 
introduit dans la continuité de la fonction dérivée, reproduit la nature cellulaire de la couche 
diélectrique. Entre deux couches successives, l’évolution spatiale d’une onde TM est donc 
donnée par la matrice
TM
jjj
TM
j
SzzS
111
),( +++ = .    
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3. Propriétés des systèmes périodiques : les cristaux photoniques 
Soit un système  infini  de multicouches periodique reproduit par la duplication d’une 
cellule élémentaire suivant la direction longitudinale z. La maille élémentaire est constituée de 
deux couches de constante diélectrique 21 , εε , de perméabilité magnétique 21 , µµ  et 
d’épaisseur  21 , dd respectivement..  
Fig. B 6 Cellule élémentaire et vecteur de translation dans un cristal photonique 
Une analogie entre la propagation des électrons et celle des photons dans leurs 
systèmes respectifs, nous amène à considérer le modèle optique de Kronig-Penney.  Ainsi, 
plusieurs concepts relatifs à l’ordre dans la physique de l’état solide tels les notions de 
structure de bandes, les zones de Brillouin, les ondes de Bloch  peuvent être considérés dans 
le domaine de la propagation de la lumière dans les systèmes stratifiés optiques. 
a- Ondes de Bloch. 
Le milieu stratifié unidimensionnel est également appelé  cristal photonique 
unidimensionnel. Cette structure reste invariante par translation de période d. Ainsi : 



=+
=+
)()(
)()(
zdz
zdz
µµ
εε
     (A.II.41) 
De ce fait, les modes de propagation peuvent être identifies à partir de leur vecteur d’onde réel 
K dans la première zone de Brillouin, définie par :
           a

  a

    a

            a

                                                       A     B     …               A      B           ….                                                               
z 
x
y
……
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d
K
d
pipi ≤≤−      (A.II.42) 
Tenant compte de la périodicité du système, les composantes des champs électromagnétiques 
sur une période, ne différent que d’un terme de phase : 







=+
=+
)exp()()(][
)exp()()(][
iKdzEdzETE
iKdzHdzHTM
xx
xx
   (A.II.43) 
Dans la couche homogène d’épaisseur d1, les champs s’écrivent : 



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−+=
−+=
)exp()exp()(][
)exp()exp()(][
1111
1111
zikBzikAzETE
zikBzikAzHTM
x
x
  (A.II.44) 
Alors que sur une période, dans la couche III,  les champs s’écrivent : 


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
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−+=
)exp()exp()(][
)exp()exp()(][
1313
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zikBzikAzETE
zikBzikAzHTM
x
x
  (A.II.44) 
La condition de Bloch consiste à reproduire la périodicité des champs électromagnétiques. 
Ceci se traduit par: 








=








1
1
3
3
)exp(
B
A
iKd
B
A
   (A.II.45) 
D’autre part, en utilisant le formalisme des matrices de transfert,  
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En comparant les deux équations, les valeurs propres de la matrice S21 doivent s’identifier au 
facteur de déphasage )exp(iKa . 
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S      (A.II.47) 
Sachant que les valeurs propres dépendent de la pulsation ω  par le biais de 
21
ketk , cette 
équation fournira la relation de dispersion . 
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Les valeurs propres de la matrice S sont obtenues en annulant le déterminant  
0
2221
1211
=
−
−
λ
λ
SS
SS
     (A.II.48) 
L’équation caractéristique suivante est ainsi obtenue : 
0))(det()
2
(2
12
22112
=+
+
− S
SS λλ     (A.II.49) 
Sachant que 1det =S , les racines de cette équation du second degré sont déterminées par:  
222112211 )
2
(1
2
SS
i
SS +
−±+=±λ     (A.II.50) 
La nature de l’état propre diffère selon que le terme 
2
2211
SS +
 soit plus grand ou plus petit 
que l’unité.   Dans le cas où cet élément est inférieur à 1, les solutions propres sont complexes 
conjuguées. La relation de dispersion correspondante aux modes permis est donnée par : 
2
)cos( 2211
SS
Kd
+
=       (A.II.51) 
Les bords de bandes sont déterminés par   
1
2
2211
=
+ SS
     (A.II.52) 
tandis que la condition 1
2
2211 >
+ SS
,  définit un vecteur d’onde K imaginaire pur. Aucune 
onde propagatrice n’est possible fournissant ainsi au système les conditions de présence de 
bande de modes photoniques totalement interdits. 
En conclusion, la relation de dispersion pour un cristal photonique de période 
21 ddd += est donnée par la relation de dispersion suivante :   
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   (A.II.53) 
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Ainsi pour chaque mode propre permis, il est possible de déterminer la longueur d’onde de 
l’onde propagatrice dans le cristal photonique de période d , pour les deux types de 
polarisation TE que TM. 
b- Matrice de translation. 
Le cristal photonique unidimensionnel est une multicouche dont la cellule 
élémentaire est reproduite à partir de toute translation d’un vecteur dnT
n

=  ou d

est le 
vecteur de translation suivant la direction longitudinale Oz.  
Considérons un motif constitué de l’assemblage de deux couches dont les constantes 
diélectriques sont  A , B et les épaisseurs  dA , dB  respectivement. Les conditions de continuité 
à l’interface de deux couches ont été présentées précédemment pour les polarisations TE et 
TM  (Eqs. B.37.et B..40). 
Sur une période,  l’évolution du champ et de sa dérivée sont données pour chaque 
polarisation par la relation    
   )()(
001222
zSSz Γ=Γ     (A.II.54) 
Sachant que les positions z0 et z2 ne différent que d’une période : d = dA + dB ,   
)()(
0022
dzz +Γ=Γ       (A.II.55) 
par conséquent  
)()(
0000
zSdz
d
Γ=+Γ      (A.II.56) 
où  la matrice de transfert Sd correspondante à la matrice de transfert sur une période 
s’exprime par :  
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Une autre représentation différente de celle des amplitudes 
jj
BA ,  permet également 
de décrire les conditions de passage sur une période du cristal photonique. En utilisant 
l’expression du vecteur )(z
n
Γ , celles-ci peuvent s’exprimer directement en fonction de la 
valeur du champ considéré ( E

ou H

 ) et sa dérivée correspondante à chaque position zn. Sur 
la première période notée d1,  l’expression de 
(TM)  TE
d1
S décrit l’évolution de la propagation 
entre les positions z0 = 0 et z2 = z0 + d.  
011201112
)()( fdSfdSf ′+=      (A.II.58)
012201212
)()( fdSfdSf ′+=′      (A.II. 59) 
où 
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



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zz
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zz
n
nnnn
dz
zdH
fetzHfMT
dz
zdE
fetzEfMT
)(1
        )(              .].[
)(
        )(              .].[
ε
           (A.II. 60) 
   N=1     N=2            N=3 
                d1                               d2                            d3
Fig. B 7. Une structure à trois périodes (N=1,2 et 3) dont les interfaces sont 
définies par les positions zi  avec i = 1,6. 
 i = 0         i = 1          i = 2         i = 3        i = 4        i = 5       i = 6 
  
       z0             z1             z2              z3              z4             z5            z6
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En éliminant les expressions des dérivées  (Eqs.A. II.57 et.58), une relation  tri-récursive 
reliant les fonctions d’ondes  f(z) sur une période de translation est ainsi obtenue :
0122111112112
112
212
2222
112
212
2114
)]()()()([
)(
)(
)](
)(
)(
)([ fdSdSdSdS
dS
dS
fdS
dS
dS
dSf −++=  (A.II.61) 
Sachant que [ ] 1)(det 1 =dS , cette relation de translation s’exprime par  : 
0
112
212
2222
112
212
2114
)(
)(
)](
)(
)(
)([ f
dS
dS
fdS
dS
dS
dSf −+=   (A.II.62)
En remplaçant chaque indice pair  i=2N par le nombre de période N correspondant, la matrice 
de passage 
12
P  sur est ainsi définie  
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
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
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12
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f
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    (A.II.63) 
tel que  
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112
212
222
112
212
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12 dS
dS
dS
dS
dS
dS
P     (A.II.64) 
Or comme dans un ordre parfait, les éléments de matrices S11 et S12 sont identiques sur chaque 
période d1 et d2 respectivement. 
1
)(
)(
212
112
=
dS
dS
  et )()(
211111
dSdS =     (A.II.65) 
la matrice de translation  
21
12 d P P dd == définie sur  une période d  est donnée par :    








−
=







 −+
=
01
1)(
01
1)()(
2211 d
d
STrdSdS
P    (A.II.66) 
Celle-ci permet de reproduire les conditions de continuité periodique d’un flux optique d’une 
période à une autre à travers une relation tri récurrente de fonctions d’onde. Aussi connaissant  
(pour chaque type de polarisation) les expressions de la matrice de transfert planaires dans 
chaque couche A et B de la cellule élémentaire, la matrice de translation  Pd s’écrit :  
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où 
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ε
ε
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             (A.II.68)
représentent les relations de dispersion du modèle de Kronig-Penny correspondant à chaque 
type de polarisation TE ou TM. Cette équation récurrente représente l’équivalent optique de la 
formule de Poincaré [41].  Nous rappelons seulement que les indices 0,1 et 2 se référent plutôt 
aux périodes N=1,2 et 3 qu’à l’indice des couches j = 0,…6. 
c- Modèle optique de Kronig-Penney. 
Par analogie au système électronique, il est possible de définir son équivalent optique. 
En se basant sur la résolution de l’équation de la propagation de l’onde sur une période d’un 
système dont le potentiel sur une période est donnée par : 
  



+≤≤
≤≤
=
baab
aa
ddxd
dx
z
ε
ε
ε
0
)(      (A.II.69) 
Les conditions de continuité périodique permettent de déduire les relations de dispersion pour 
une telle structure. 
Dans ce système unidimensionnel, l’équation de la propagation de l’onde 
électromagnétique dans chaque couche i  d’indice de réfraction  Iε  avec est donnée par :  
0)()(
)(
2
2
2
2
=+
∂
∂
xEz
cz
xE
ii
i ε
ω
                                                  (A.II.70) 
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Dans le cas de profils rectangulaires, les solutions de fonction d’onde sont exprimées à 
partir d’ondes planes progressives et régressives. Dans chaque région de la période : 
  
))((cos))((sin)( 12111 azkAazkAzE −+−=                                            (A.II.71) 
))(cos())(sin()( 22222 azkBazkAzE −+−=                               (A.II.72)
     
                                
        
où  k1 et k2, sont les vecteurs d’onde relatifs aux régions 1 et 2 respectivement   
Satisfaisant au théorème de Bloch, la fonction d’onde dans la région (3) est déduite à 
partir d’un terme de phase )( baike + relatif à la période d = d a + d b : 
                                       )()( 1
)(
3 baEezE
bajk += +                                             (A.II.73) 
 Dans cette équation, k est le vecteur d’onde qui traduit le déplacement de l’onde dans la 
structure périodique, soit : 
      ))((cos())((sin()( 1111
)(
3 baba
ddik
ddzkBddzkAezE ba +−++−= +  (A.II.74) 
Utilisant les conditions de continuité de la fonction d’onde et de sa dérivée, nous obtenons le 
système d’équations suivant : 
1 2 3 
da + dbda   0 
A 
B 
aε
bε
d 
)(zε
C 
z 
B 
Fig. B. 8 Représentation du modèle de Kronig-Penney  optique 
Annexes 
235







+′=+′
+=+
′=′
=
)()(
)()(
)()(
)()(
3122
32
2211
21
baba
baba
aa
aa
ddEddE
ddEddE
dEdE
dEdE
ϕϕ
ϕϕ
   (A.II.75) 
pour lequel les paramètres : 
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En explicitant  les expressions de E(x) et E
’ 
(x), ces conditions se présentent sous forme d’un 
système linéaire homogène :  
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(A.II.77) 
Celui-ci admet des coefficients Ai, Bi dans chaque région, non nuls si et seulement si : 
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(A.II.78) 
Cette condition donne la relation de dispersion du modèle de Kronig-Penney à profil 
rectangulaire dans les cristaux photoniques. Celle-ci s’exprime par :  
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 (A.II.79)        
Les bandes permises (interdites) correspondant à un vecteur d’onde k réel (imaginaire) sont 
déterminées à partir de la condition 1)( <λκ AB  ( 1)( >λκ AB ). 
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4 Les films photoniques 
Le film photonique est un assemblage d’un nombre fini de périodes d’un cristal 
photonique. Découpé sous forme périodique et incorporé entre des milieux d’incidence et 
d’émergence, ces structures (plus réalistes) ne sont plus à proprement parler considérées 
comme des cristaux photoniques, du fait que la symétrie de la translation est brisée. 
Cependant les réponses de ces structures sont proches de celles des propriétés des cristaux 
photoniques ‘périodiques’ pour autant que ces films soient dotés de la même cellule 
élémentaire et qu’ils reproduisent un nombre suffisamment grand de périodes [42].   
Fig. B 9 Représentation d’un film photonique entre deux milieux homogènes semi infinis.  
Présentant des caractéristiques intrinsèques (
iii
d,,µε ), chaque couche interviendra 
dans le processus de la propagation dans  le film photonique. Dans l’ordre parfait les détails 
topologique ( 
i
d  ) et compositionnel (
ii
εµ , ) sont reproduits périodiquement à travers toutes 
la structure. Par ailleurs certains défauts, peuvent être incorporés intentionnellement 
perturbant ainsi l’ordre. Le milieu de propagation constitué par le film photonique, est 
caractérisé par une modulation de la constante diélectrique. Celle-ci peut être aussi bien 
aléatoire (spatialement et / ou compositionellement) dans le cas des milieux désordonnés   
(Fig. B 3) ou bien totalement périodiques dans les cristaux photoniques.    
              i                                           1      2     …       j-1     j     ….             N                              S                             
           d1      d2       …    dj-1    dj      ……                         dN
z 
x
y
… … 
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a- Matrice de transfert 
Nous venons de voir dans la section précédente que chaque couche est définie par 
une matrice de transfert locale qui permet de reproduire les conditions de passage de l’onde 
électromagnétique à travers l’interface entre deux couches successives.  Sur une échelle plus 
grande, la reproduction successive de ces conditions de raccord permet de décrire la 
propagation de l’onde électromagnétique à travers l’ensemble du film photonique. Ainsi pour 
un système multicouche composé de N éléments, les conditions de continuité permettent de 
decrire la propagation du flux électromagnétiques d’une extrémité à l’autre du système, 
depuis le milieu d’incidence en  z = 0  vers le milieu d’émergence en Lzz N == . Ceci est 
décrit par l’équation suivante :  
)()()(
00 NN
zNSz Γ=Γ     (A.II.80) 
pour laquelle la matrice globale de diffusion  S (N), relative a N période est donnée par :  
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=
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)(      (A.II.81) 
Sachant que  
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les amplitudes dans les milieux d’émergence et d’incidence sont reliées par  
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où  M(N) est la matrice globale de transfert. Celle-ci est obtenue par :   
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Cette expression est générale. Elle permet de décrire la propagation de l’onde 
électromagnétique en fonction des paramètres intrinsèques de chaque partie de la structure      
(milieu d’incidence, le film photonique et le milieu d’émergence). Cette description qui est 
simple, élégante et aussi générale permet de simuler les propriétés de transmission de 
n’importe quel film photonique du moment que les détails cellulaires et topologiques de 
chaque couche planaire soient reproductibles dans la matrice de transmission globale S(N).
Des réponses de transmission (telles que le coefficient de la transmission du film photonique, 
le déphasage entre ondes transmises et incidentes, la longueur de localisation …etc.),  peuvent 
ainsi être aisément déterminés. En imposant l’absence d’onde régressive provenant de            
z = +∞ , le système d’équation (Eq. A.II.83) devient : 
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Par conséquent, les amplitudes de transmission et de réflexion   et r  sont obtenues à partir 
de: 
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respectivement. 
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b- Coefficients de transmission  et coefficient de Lyapunov réduit 
Disposant de structures de longueurs finies, la propagation de l’onde 
électromagnétique  dans un film photonique est décrite par la transmisttance (connue aussi 
sous l’appellation du  coefficient de transmission). Celle-ci est définie à partir de la fraction 
de l’intensité (ou puissance par unité de surface) incidente qui travers la structure en absence 
de toute absorption et de réflexion. A partir du vecteur de Poynting, moyenné sur une période 
d’oscillations,  
}{ *Re
2
1
HES

×=      (A.II.89) 
La puissance traversant une unité de surface est calculée à partir du produit scalaire 
du vecteur de Poynting avec le vecteur normal à la surface  
• La polarisation TM 
Dans la polarisation TM, le champ magnétique possède une seule composante, 
perpendiculaire au plan d’incidence tandis que le champ électrique est maintenu dans celui-ci 
(yoz) 
Sachant que l’amplitude du champ magnétique )(zH jx se présente dans chaque couche 
d’indice j = 1,2,…n du film photonique sous la forme: 
)](exp[)](exp[)( jjzjjjzjjx zzikBzzikAzH −−+−=    (A.II.90) 
Le champ électrique s’exprime via ses deux composantes  transversales )(zE jy  et 
)(zE jz via les expressions : 
{ }
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  (A.II.91) 
Le coefficient de transmission est définie à partir du rapport entre puissances transmise 
dans le milieu d’émergence ( BN= 0 ) et incidente  depuis le milieu d’incidence : 
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=       (A.II.92) 
Associé à l’onde transmise,  
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   (A.II.93) 
Par conséquent le coefficient de transmission est donné par : 
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En cas de l’incidence normale  
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ε
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A
T ==      (A.II.95) 
où  τ   représente l’amplitude de transmission  
• La polarisation TE 
Pour la polarisation TE, le raisonnement est identique. Le coefficient de transmission 
est donné par :  
2
2
0
2
τ==
A
A
T N      (A.II.96) 
D’autre part, la détermination du coefficient de transmission conduit au coefficient  de 
Lyapunov ξγ
1
=  ou ξ  la longueur de localisation. Cette grandeur qui est directement reliée 
aux effets de la localisation dans les systèmes désordonnés est obtenue à partir de la relation  
)(log
2
11
T
L
=ξ      (A.II.97)
Normalisé par rapport à la  taille du système L, le coefficient de Lyapunov réduit (sans 
dimension) est donné par : 
)(log
2
1
T
L
=ξ      (A.II.98)
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Cette grandeur est convenable pour décrire la nature des modes de transmission dans les 
systèmes  désordonnés du fait que relie deux longueurs caractéristiques , à savoir la taille du 
système et la longueur de localisation . Au-delà de la valeur  critique 1=
c
L
ξ , il est possible de 
connaitre  la nature localisée ( 1>ξ
L
 ) ou délocalisé ( 1<ξ
L
) du mode de transmission  
Annexes 
242
Annexe III  
1. La transmission électronique à travers des nanotubes infinis  
Tout objet de taille suffisamment grande peut être vu comme structure (semi) infinie. 
De ce fait, considérer l’électrode L (R) sous forme d’empilement d’un nombre assez grand de 
sous structures, interagissant entre plus proches voisines est possible, transformant ainsi le 
système original en une chaine linéaire de sous structures couplées [IV. 30]. 
Dans ce contexte, l’Equation de la fonction de Green : 
IGH =− )(ε       (A.III. 1) 
se transforme en : 
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  (A.III. 2) 
où  Hnm et Gnm  sont les éléments de matrices des hamiltoniens et des fonctions de Green entre 
couches d’orbitales. ( nnLR HHHHH ===== ...1100  et  nnright HHHh ,1120101 ... −==== ). 
Cette chaine peut être transformée [IV.29] en une équation de récurrence pour 
laquelle l’évolution de la fonction de Green apparait successivement d’une sous-structure à 
une autre. En introduisant les matrices T et T telles que: 
0010 GTG =  et  1000 GTG =       (A.III. 3) 
Celles –ci s’écrivent de manière récursive: 
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et 
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+−
−= 01
1
000 )( HHt ε   et    01
1
000 )(
~
HHt −−= ε     (A.III. 6) 
Ainsi, la fonction de Green globale du système se présente sous la forme : 
1
010100 )()(
−+
−−−= THTHHEG ε       (A.III. 7) 
où 
THL
+
=Σ 01   et   THR 01=Σ      (A.III. 8) 
Après identification avec les matrices découpées selon  Fig. IV. 7 : 
CHH =00  ; CRhH =01  et  
++
= LChH 01      (A.III. 9) 
les fonctions de couplage sont déterminées par : 
)Im(et     )Im( 0101 THTH RL −=Γ−=Γ
+     (A.III. 10) 
Remarque : 
Dans le cas d’hamiltonien non orthogonal d’orbitales localisées, l’expression de la 
fonction de Green peut être déduite directement à partir de la prise en considération des 
matrices de couplages S et des substitutions suivantes [IV. 30]: 
)()( 000000 HSH −→− εε       ( III. 11.a) 
et 
)( 010101
+++
−−→ HSH ε     (A.III. 11.b) 
En conséquence : 
1
010101010000 ))()()(()(
−++
−+−+−= THSTHSHSEG εεε    (A.III. 12.a) 
et 
THSL )( 0101
++
−−=Σ ε   et   THSR )( 0101 −−=Σ ε        (A.III. 12.b) 
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2. Le modèle du potentiel effectif  
Le modèle du potentiel effectif permet de décrire l’effet du dopant sur son entourage 
proche dans le nanotube hôte. Cette approche consiste à calculer en premier lieu le 
hamiltonien ab initio HC du nanotube dopé de manière auto cohérente à l’aide du Package 
SIESTA (voir Fig. IV. 7 b). Dans une deuxième étape, le hamiltonien obtenu est projeté sur la 
base réduite des orbitales atomiques localisées de type pz : 
)()()(
~
jpjpEpE z
ij
zjzi 
≠
=     (A.III. 13) 
Le  potentiel effectif Ei (pz) relatif au défaut (i) ainsi obtenu, décrit la variation 
spatiale des énergies du site des orbitales pz, appartenant aux atomes voisins au défaut. Ces 
valeurs qui sont directement déduites à partir des éléments de matrice du hamiltonien HC
(perturbé par la présence du défaut) dépendent de la distance séparant le dopant (appartenant 
au site i) des autres atomes de carbone (de site ij ≠ ) perturbés par la présence du dopant.  
L’obtention d’un tel profil donnant une description de l’extension spatiale de la 
perturbation induite par le défaut le long de la structure hôte [IV.21, 31-34] a justifie le 
passage vers la théorie des liaisons fortes pour l’étude des propriétés de transport dans les 
systèmes mésoscopiques dopés.        
   
  
